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VI Resumen
Resumen
En el presente trabajo se analiza la influencia de los espines sobre los coeficientes de trans-
porte electro´nico, tales como la conductividad ele´ctrica, termopotencia, contribucio´n electro´nica
a la conductividad te´rmica y el nu´mero de Lorenz (poniendo e´nfasis en el re´gimen de bajas
temperaturas; es decir, < 90 K), para el caso de los cuasicristales icosae´dricos monocristalinos
Al64Cu23Fe13 y Al70.8Pd20.9Mn8.3 y de los policristalinos Al62Cu25.5Fe12.5 y Al64Cu23Fe13 (so´li-
do y nanoestructurado), con los valores experimentales tomados de las referencias [Dolinsˇek 07],
[Pope 99], [Bilusˇic´ 00] y [Quispe 11], respectivamente. El estudio de las cantidades de transporte
se realizo´ dentro del marco de la teorı´a de respuesta lineal. Es ası´ que proponiendo un modelo
fenomenolo´gico del tipo gaussiano para la contribucio´n de los espines a la conductividad espec-
tral se determinan los coeficientes cine´ticos Lij , los cuales a su vez nos permiten determinar la
dependencia de los coeficientes de transporte con la temperatura. Dicho ca´lculo fue realizado tan-
to nume´rica como analı´ticamente. Luego, considerando la regla inversa de Matthiessen, la cual
es va´lida para cuasicristales, se le adiciono´ a los te´rminos anteriores las expresiones analı´ticas
para los coeficientes de transporte (tomados de la ref. [Landauro 03]) que considera tanto el cri-
terio de estabilizacio´n Hume-Rothery como efectos de hibridizacio´n entre los orbitales sp de
aluminio y los orbitales d del metal de transicio´n activo (Fe, Mn, entre otros), pero no efectos de
espines. De este modo se obtienen expresiones analı´ticas para los coeficientes de transporte que
se encuentran en concordancia con los resultados nume´ricos y con los valores experimentales.
Ma´s au´n, para el caso de la conductividad ele´ctrica, dicha relacio´n permite determinar un mı´nimo
en la misma a las temperaturas de ∼ 19.4 K, 24.8 K, 150.4 K y 12.6 K para los cuasicristales
Al64Cu23Fe13 (monocristalino), Al62Cu25.5Fe12.5, Al70.8Pd20.9Mn8.3 y Al64Cu23Fe13 (so´lido poli-
cristalino) que esta´n en concordancia cuando se comparan con los valores experimentales de 21
K, 22.3 K, 143.9 K y 12 K para dichos cuasicristales. Finalmente, el para´metro λ propuesto
(definido como la razo´n entre las contribuciones de espines y de los efectos Hume Rothery y
de hibridizacio´n sp− d a la conductividad ele´ctrica) nos permite cuantificar el efecto magne´tico
sobre la dependencia de la temperatura de los coeficientes de transporte electro´nico. Se proponen
dos formas alternativas y simplificadas que permitan obtener el para´metro λ y ası´ cuantificar la
contribucio´n magne´tica a los coeficientes de transporte.
VIII 0. Resumen
Abstract
The influence of the spins on the electronic transport coefficients, such as electronic con-
ductivity, thermopower, electronic contribution to the thermal conductivity and Lorenz number,
is analyzed in the present work, particularly in the regime of low temperatures; i.e. least than
90 K. The icosahedral mono-quasicrystalline Al64Cu23Fe13 and Al70.8Pd20.9Mn8.3, and polycrys-
talline Al62Cu25.5Fe12.5 and Al64Cu23Fe13 (solid and nano-structured) samples were studied con-
sidering the experimental results from [Dolinsˇek 07], [Pope 99], [Bilusˇic´ 00], and [Quispe 11],
respectively. The study of the transport quantities was carried out within the framework of the
linear response theory. Thus, a Gaussian-like spectral conductivity is proposed to take into ac-
count, in a phenomenological way, the contribution of the spins to the kinetic coefficients, which
are employed to determine the temperature dependent transport quantities. This procedure was
performed numerical and analytically. Then, considering the inverse Matthiessen rule, which is
valid for quasicrystals, this Gaussian-like spectral conductivity is added to the standard model
for the spectral conductivity (proposed in ref. [Landauro 03]), which considers both the Hume-
Rothery and the sp − d hybridization effects. In this way, we obtain analytical expressions for
the transport coefficients which are in good agreement with the numerical results and the exper-
imental values. Moreover, for the case of the electrical conductivity the analytical expressions
allow us to determine a conductivity minimum at the values of∼19.4 K, 24.8 K, 150.4 K, 12.6 K
for the Al64Cu23Fe13 (monocrystalline), Al62Cu25.5Fe12.5, Al70.8Pd20.9Mn8.3 and Al64Cu23Fe13
(poly-quasicrystalline) samples, respectively. These values are in good agreement with such
found experimentally: 21 K, 22.3 K, 143.9 K, 12 K for these quasicrystals. Finally, the param-
eter λ (defined as the ratio between the spin contribution and the Hume-Rothery and sp − d
hybridization contributions to the electrical conductivity) allows us to determine quantitatively
the magnetic effects on the temperature dependent transport coefficients. For this purpose, two
alternative and simplified ways are proposed to obtain λ so that the magnetic contribution to the
transport coefficients is quantified.
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Capı´tulo 1
Introduccio´n
La nocio´n de ordenamiento perio´dico de a´tomos en el espacio aporto´ un esquema de clasifi-
cacio´n de la materia so´lida en dos grandes grupos; por un lado, los materiales cristalinos (corres-
pondiendo a estructuras ordenadas perio´dicamente en todo el espacio) y, por otro, los materia-
les amorfos (correspondiendo a estructuras ordenadas localmente). El descubrimiento de los cua-
sicristales [Shechtman 84] (en los que los a´tomos se disponen en el espacio segu´n una distribu-
cio´n cuasiperio´dica en lugar de la forma perio´dica observada en los cristales convencionales)
trastoco´ sustancialmente este esquema al revelar la existencia de una clase de materia que, sin
ser cristalina en el sentido convencional, mostraba; sin embargo, patrones de difraccio´n discretos
de extraordinaria calidad y no podı´a considerarse amorfa en modo alguno. El marco teo´rico desa-
rrollado para dar cuenta de las propiedades de los patrones de difraccio´n obtenidos hizo patente
que nos halla´bamos ante una nueva forma de ordenamiento de la materia y, en consecuencia,
la Unio´n Cristalogra´fica Internacional amplio´ en 1991 el te´rmino de cristal para dar cabida al
mismo. Ası´, actualmente se entiende por cristal “cualquier so´lido que posea un diagrama
de difraccio´n esencialmente discreto”, trasladando el atributo esencial del cara´cter cristalino
desde el espacio fı´sico al espacio de Fourier [IUCr 91]. Por tanto, dentro de la familia de los
cristales podemos distinguir propiamente entre cristales perio´dicos y cristales aperio´dicos.
Los cuasicristales poseen orden orientacional de largo alcance pero carecen de simetrı´a
traslacional. Ma´s au´n, ellos poseen simetrı´a rotacional no cristalogra´fica asociados con los ejes
de simetrı´a de orden 5 (icosae´drica (i)), 8 (octagonal), 10 (decagonal) y 12 (dodecagonal) que
son prohibidas cla´sicamente1 [Stadnik 99]. Shechtman en 1982 descubre el primer material
cuasicristalino binario en el sistema Al-Mn obtenido por enfriamiento ra´pido; este des-
cubrimiento es reportado en 1984 por Shechtman y colaboradores [Shechtman 84]. Des-
de ese momento cientos de sistemas cuasicristalinos fueron encontrados, entre ellos esta´n, los
cuasicristales ternarios termodina´micamente estables i-Al-Cu-(Fe/Ru/Os) [Tsai 87] y i-Al-Pd-
(Mn/Re) [Tsai 90]. En el an˜o 2009, un hallazgo mineralo´gico ofrecio´ evidencia de que los cua-
sicristales podrı´an formarse de manera natural bajo las condiciones geolo´gicas adecuadas. Fue
ası´, que los cientı´ficos Bindi, Steinhardt, Yao y Lu reportaron por primera vez la ocurrencia
natural de los cuasicristales en un nuevo tipo de mineral encontrado en las montan˜as de Koryak
1 Debido a la cristalografı´a que se conocı´a antes de 1991.
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en Rusia [Bindi 09]. Esta muestra era un aglomerado de granos superiores a 0.1 milı´metros en
taman˜o de varias fases, mayormente khatyrkita, cupalita (conteniendo zinc o hierro) y la fase
cuasicristalina Al64Cu23Fe13. Los granos de cuasicristal que Bindi y colaboradores [Bindi 09]
obtuvieron fueron de alta calidad cristalina iguales a los de los mejores especı´menes de labora-
torio [Steinhardt 11].
En el an˜o 2011 se otorgo´ el Premio Nobel en Quı´mica al descubridor de los cuasicristales
Dan Shechtman, porque su descubrimiento (de los cuasicristales) revelo´ un nuevo principio para
el empaquetamiento de a´tomos y mole´culas.
Desde el descubrimiento de los cuasicristales se dedico´ enormes esfuerzos para determinar la
estructura ato´mica de los mismos. Se encontro´ que estos materiales presentan un ordenamiento
de largo alcance pero sin periodicidad, en realidad son estructuras aperio´dicas; es decir, existe
una regla de formacio´n para hallar las posiciones de los sitios de red pero dicha regla de for-
macio´n no presenta periodicidad2, que es contrario a lo que sucede en los materiales cristalinos
que sı´ presentan periodicidad. Debido a la carencia de periodicidad de los cuasicristales no se
pueden aplicar las teorı´as esta´ndares para los cristales para hallar las propiedades fı´sicas de los
mismos. Por ejemplo, para hallar las propiedades de transporte electro´nico de los cuasicristales
no se pueden aplicar las ecuaciones de transporte de Boltzmann-Bloch [Ashcroft 76] porque es-
tos materiales no presentan periodicidad. Entonces, para hallar las propiedades fı´sicas se deben
desarrollar o aplicar me´todos (o teorı´as) alternativos. La forma alternativa fue considerar que
existen fases cristalinas cercanas a los cuasicristales que son denominados aproximantes. Un
aproximante es un compuesto que tiene un ordenamiento local y a mediano alcance similar a la
de un cuasicristal, pero sin embargo es un cristal [Elser 85]. La determinacio´n de la estructura
ato´mica de un aproximante es de gran ayuda, puesto que se puede aplicar un ana´lisis estructural
convencionalmente usado en cristales.
Los cuasicristales forman parte de la familia de las aleaciones meta´licas complejas que tienen
simetrı´a rotacional pero no traslacional. Las aleaciones meta´licas complejas son sistemas meta´li-
cos basados en estructuras cristalinas con celdas unitarias gigantes que pueden abarcar ma´s de
1000 a´tomos por celda [Urban 04]. Al igual que los amorfos las aleaciones meta´licas complejas
presentan propiedades fı´sicas diferentes a los cristales, debido tanto a la complejidad de su es-
2 Por ejemplo, una cadena de Fibonacci puede ser construido por dos segmentos diferentes, uno largo y otro
corto el cual es representado en la literatura como L (del ingle´s large) y S del ingle´s short, respectivamente. La
regla de contruccio´n es reemplazar S con L y L con LS, de la siguiente manera:
S
L
LS
LSL
LSLLS
LSLLSLSL
·
·
·
Podemos apreciar de la construccio´n que la cadena de Fibonacci no presenta periodicidad.
3tructura como a su composicio´n quı´mica (mire [Dolinsˇek 05]). De esta manera, los cuasicristales
presentan propiedades fı´sicas sorprendentes e inusuales que pueden ser aplicadas para
posibles aplicaciones tecnolo´gicas [Gibbons 99, Dubois 05]. Entre las propiedades inusuales
tenemos: (i) La resistividad ele´ctrica alcanza valores no meta´licos, de o´rdenes de magnitud en-
tre 103−107 µΩcm, que no son esperados en materiales formados por 60−70% de aluminio
(elemento conocido como un buen conductor) [Pierce 93a]. Por ejemplo, la resistividad ele´ctrica
para los cuasicristales (a 4 K) son: 1122 µΩcm en i-Al72Pd19.5Mn8.5 [Bilusˇic´ 02], 6250 µΩcm
en i-Al62.5Cu24.5Fe13 y 14300 µΩcm en i-Al65Cu20Ru15 [Pierce 93a], y 1.5x10
6 µΩcm en i-
Al70.5Pd21Re8.5 [Pierce 94]. (ii) El coeficiente Hall y la termopotencia tienen una fuerte e inusual
dependencia con la temperatura [Biggs 90, Biggs 91, Pierce 93a]. Por ejemplo, la termopoten-
cia tiene valores grandes, puede ser positiva o negativa (por ejemplo, a 300 K, tiene el valor 45
µV/K en i-Al62.5Cu24.5Fe13 y -23 µV/K en i-Al62.5Cu26.5Fe11) e incluso puede hacer transiciones
de valores negativos a positivos al incrementar la temperatura (por ejemplo, para i-Al65Cu20Ru15
a 50 K la termopotencia es -13 µV/K mientras que a 300 K es 28 µV/K) [Pierce 93a]. (iii) Los
cuasicristales tienen una inherente baja conductividad te´rmica, sus valores son menores que 10
W/m-K para temperaturas dentro del rango de 2 a 1000 K. A temperatura ambiente, sus valores
esta´n tı´picamente entre 2 y 3 W/m-K (mire [Tritt 01b]); por ejemplo, para i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 es
1.6 W/m-K [Pope 99]. Ma´s au´n, la conductividad ele´ctrica se incrementa cuando la temperatu-
ra aumenta (mire [Poon 92]). Esta depedencia de la conductividad ele´ctrica con la temperatura
es un comportamiento opuesto a lo que sucede en los metales. Estas propiedades inusuales que
tienen los cuasicristales se deben, en parte, a que estos materiales presentan una baja densidad
de estados electro´nicos (pseudogap), en comparacio´n con los metales, en la energı´a de Fermi,
correspondiendo entre ∼1/3 (para el sistema Al-Cu-Fe [Klein 91, Pierce 93a]) y ∼1/10 (para el
sistema Al-Pd-Re [Pierce 94]) del valor para aluminio puro. En cierto sentido la propiedad ma´s
inesperada en los cuasicristales es la llamada regla inversa de Matthiessen [Mayou 93, Madel 00]
la cual nos dice que la conductividad ele´ctrica resultante es la suma de conductividades ele´ctricas
debido a cada mecanismo de transporte. Esto es opuesto a lo que sucede en metales normales
donde el incremento de la resistividad ele´ctrica debido a varias fuentes de dispersio´n es aditiva
[Ashcroft 76]. Otro punto importante que hay que notar es el magnetismo que presentan algunos
cuasicristales; por ejemplo, el sistema Al-Pd-Mn [Fukamichi 99, Dolinsˇek 02] y el cuasicristal
Al64Cu23Fe13 [Dolinsˇek 07] presentan magnetismo intenso y de´bil, respectivamente. Esto conlle-
va a que en dichos materiales se presente un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica. Feno´meno
similar que fue observado en la resistividad ele´ctrica de las aleaciones meta´licas con impurezas
de metal de transicio´n diluidas, donde dependiendo de la concentracio´n del metal de transicio´n
se produce el efecto Kondo o la interaccio´n RKKY3 (mire [Mizutani 01]).
Los cuasicristales son atractivos tecnolo´gicamente debido a que estos tienen propiedades
fı´sicas y quı´micas inusuales. Las propiedades ma´s excitantes para aplicaciones industriales son
su bajo coeficiente de friccio´n [Dubois 00, Brunet 00], alta dureza [Wolf 01], baja energı´a su-
perficial [Dubois 00, Belin 00] y buena resistencia al desgaste [Sordelet 98]. Ma´s au´n, estu-
dios experimentales [Pope 99, Bilusˇic´ 01] y teo´ricos [Macia´ 00d, Macia´ 01] indican que los
cuasicristales son candidatos potenciales para aplicaciones termoele´ctricas, debido a la inhe-
3 La notacio´n RKKY se refiere a Ruderman, Kittel, Kasuya y Yosida.
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rente baja conductividad te´rmica (sus valores son menores que 10 W/m-K [Tritt 01b]) y los
altos valores de la termopotencia (por ejemplo, a 300 K adquiere valores de 85 µV/K para
i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 [Pope 99]) ası´ como tambie´n su amplio rango de conductividades ele´ctri-
cas, 0.01-1000 (Ω cm)−1 para temperaturas dentro del rango de 0.4 a 1000 K (por ejem-
plo, a 4 K la conductividad ele´ctrica para el sistema Al-Pd-Re es del orden de 0.1 (Ω cm)−1
[Pierce 94, Haberkern 00, Delahaye 01] mientras que para el sistema Al-Cu-Fe es del orden de
100 (Ω cm)−1 [Klein 91, Mayou 93, Pierce 93a]).
El objetivo del presente trabajo es analizar la influencia de los espines sobre los coefi-
cientes de transporte electro´nico en cuasicristales icosae´dricos. En particular, se determi-
nan la conductividad ele´ctrica, la termopotencia y la contribucio´n electro´nica a la conduc-
tividad te´rmica. Tambie´n se analiza el comportamiento del nu´mero de Lorenz. La influencia
de los espines sobre los coeficientes de transporte son modelados incluyendo en la conductivi-
dad espectral una funcio´n Gaussiana la cual permite, empleando la regla inversa de Matthiessen,
obtener resultados que esta´n en buen acuerdo con los resultados experimentales (tomados de la
ref. [Dolinsˇek 07]). Ma´s au´n, para el caso de la conductividad ele´ctrica, el modelo determina la
temperatura en la cual se presenta un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica.
El plan de trabajo que seguiremos es el siguiente. En el capı´tulo 2 se revisan algunos concep-
tos ba´sicos, tales como las te´cnicas para medir los coeficientes de transporte, la formulacio´n de
Chester-Thellung Kubo-Greenwood para determinar estos coeficientes de transporte y la influen-
cia del magnetismo en el transporte electro´nico. En el capı´tulo 3 se presentan brevemente las
propiedades estructurales de los cuasicristales, tales como las simetrı´as rotacionales cristalogra´fi-
camente prohibidas, los principios ba´sicos de la cuasicristalografı´a donde se presenta la formu-
lacio´n del me´todo de corte y proyeccio´n para un ejemplo especı´fico el cual es comparado con el
resultado obtenido por el me´todo de proyeccio´n de una banda, un enfoque experimental sobre los
cuasicristales. Adema´s se indica como la cuasiperiodicidad afecta las propiedades electro´nicas de
los cuasicristales. La influencia del magnetismo en el transporte electro´nico de los cuasicristales
se presenta en el capı´tulo 4. Por ejemplo, se comenta sobre el pseudogap en la densidad de es-
tados electro´nicos presente en estos materiales, la conductividad espectral considerando tanto
el transporte de carga ele´ctrica; modelado por la inversa de la suma se dos Lorentzianas (que
toma en cuenta los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n de los orbitales sp de alumino y d del
metal de transicio´n), como la contribucio´n de los espines; modelado por una funcio´n Gaussiana
(efectos magne´ticos), en la conductividad espectral. Las expresiones analı´ticas para los coefi-
cientes de transporte electro´nico, la determinacio´n de la temperatura en la cual ocurre un mı´nimo
en la conductividad ele´ctrica y la importancia de la contribucio´n magne´tica en los coeficientes
de transporte tambie´n son resultados presentados en este capı´tulo. En el capı´tulo 5 se muestran
aplicaciones del modelo propuesto en el capı´tulo 4 para tres ejemplos especı´ficos tales como
los cuasicristales policristalinos i-Al62Cu25.5Fe12.5 y Al64Cu23Fe13 (so´lido y nanoestructurado),
y monocristalino i-Al70.8Pd20.9Mn8.3. Finalmente, en el capı´tulo 6 se presentan la conclusiones
de la tesis.
Capı´tulo 2
Conceptos ba´sicos
En este capı´tulo se discute brevemente como se miden los coeficientes de transporte elec-
tro´nico. En particular, la conductividad ele´ctrica, termopotencia, la conductividad te´rmica. Tam-
bie´n se presenta la formulacio´n de Chester-Thellung Kubo-Greenwood para determinar los coe-
ficientes de transporte. Finalmente se presenta la influencia del magnetismo en el transporte elec-
tro´nico.
2.1. Te´cnicas para medir los coeficientes de transporte
2.1.1. Conductividad ele´ctrica
La conductividad ele´ctrica, σ, es la constante de proporcionalidad entre la densidad de corrien-
te ele´ctrica ~je que fluye a lo largo de la muestra y el campo ele´ctrico externo ~E que promueve el
flujo de los transportadores de carga:
~je = σ ~E. (2.1)
Esta ecuacio´n se conoce como la ley de Ohm.
La conductividad ele´ctrica se define como la capacidad que tiene un material para conducir
la corriente ele´ctrica. La unidad de esta cantidad es (Ω cm)−1.
La conductividad ele´ctrica se obtiene de la inversa de la resistividad ele´ctrica, ρ, la cual
se mide tı´picamente por el me´todo de cuatro puntas: dos contactos para medir la corriente y
otros dos para la medida del voltaje (mire figura 2.1). Otro me´todo usual de medida de resistivi-
dad ele´ctrica es el de Van der Pauw (mire [Rowe 95]) en el que la muestra puede ser de forma
arbitraria (aunque homoge´nea en composicio´n y espesor) y los contactos se pueden colocar en
cualquier punto del contorno. La u´nica restriccio´n es que la muestra ha de ser delgada. El me´todo
de Van der Pauw se usa comu´nmente para caracterizar ele´ctricamente pelı´culas finas. La princi-
pal ventaja del me´todo de cuatro puntas es que nos permite eliminar el efecto de las resistencias
de los cables y contactos en la lectura de la diferencia de potencial sobre la muestra.
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Figura 2.1: Configuracio´n convencional de los contactos para medir la resistividad ele´ctrica de
una muestra en la forma de un paralelepı´pedo. I corresponde a la corriente de entrada y V al
voltaje de respuesta.
En el caso ma´s simple, teniendo una muestra homoge´nea e isotro´pica y, adema´s, en forma de
paralelepı´pedo (mire figura 2.1), el ca´lculo de la resistividad ele´ctrica esta´ dado por:
ρ = R
LC
d
, (2.2)
donde R representa la resistencia ele´ctrica y es obtenida de la ley de Ohm1, R = V/I . En
general, este me´todo exige que la distancia entre los extremos, por donde pasa la corriente, sea
suficientemente grande en relacio´n a d para que ası´ la corriente sea homoge´nea en la regio´n
central (d), donde se mide el voltaje.
2.1.2. Termopotencia (o coeficiente Seebeck)
El efecto de que un campo ele´ctrico es generado por un gradiente de temperatura, en un
circuito abierto, se conoce como efecto Seebeck.
Cuando se establece un gradiente de temperatura,∇T , en un circuito abierto2, es decir~je = ~0,
los electrones (los conductores te´rmicos) fluyen hacia la unio´n (junction) de menor temperatura
como se muestra en la figura 2.2.b. Esto causa un exceso de carga negativa en la unio´n de menor
temperatura y un defecto de carga negativa en la unio´n de mayor temperatura. Consecuentemente,
este proceso genera un campo ele´ctrico (tal que se oponga al campo ele´ctrico, ~E ′, creado por el
desequilibrio de carga ele´ctrica) que se opone al flujo te´rmico de electrones, el cual esta´ dado por
~E = S ∇T. (2.3)
1 Si tenemos un material homoge´neo e isotro´pico la Ec. (2.1) se convierte en R = V/I .
2 Que consta de dos conectores ele´ctricos.
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Figura 2.2: (a) Circuito para la medida de la termopotencia, donde V es el voltı´metro y T0 es
la temperatura en comu´n en ambos extremos de los conectores, y (b) un gradiente de tempe-
ratura ∇T en un circuito abierto induce un campo ele´ctrico ~E en la direccio´n opuesta al campo
ele´ctrico ~E ′ creado por el desequilibrio de carga ele´ctrica. El acoplamiento esta formado por dos
materiales, donde uno de ellos es la muestra de referencia, B, y el otro es la muestra, A, en la
cual se desea determinar la termopotencia.
La constante de proporcionalidad, S, se conoce como termopotencia o coeficiente Seebeck. La
unidad de la termopotencia es µV/K.
Note que debido al gradiente de temperatura, la medida de la termopotencia requiere de una
muestra de referencia3 cuya termopotencia es conocida. Por ejemplo, superconductores de alta
temperatura crı´tica Tc (∼ 130 K) pueden ser empleados para una medida debido a que ellos
tienen termopotencia cero [Ashcroft 76].
Tradicionalmente las mediciones de termopotencia se han efectuado utilizando el me´to-
do integral o el diferencial. El primer me´todo requiere de muestras suficientemente largas y ca-
paces de soportar grandes gradientes te´rmicos. Sin embargo, cuando se desean medir monocristales
3 La medida de la termopotencia se realiza en un circuito que consta de dos conectores ele´ctricos, donde uno de
ellos es la muestra de referencia y el otro es la muestra en la cual se desea determinar la termopotencia.
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o muestras fra´giles y pequen˜as es necesario utilizar el me´todo diferencial (mire [Rodriguez 92]).
Con el me´todo diferencial la termopotencia esta´ dada por una medida de la razo´n entre el
termovoltaje (magnitud del campo ele´ctrico), ∆V , y la diferencia de temperatura (magnitud del
gradiente de temperatura), ∆T , a lo largo de los dos materiales (uno es la muestra de referencia,
B, y el otro es la muestra, A, en la cual se desea determinar la termopotencia) que forman el
acoplamiento
S
SBA =
∆V
∆T
, (2.4a)
donde SBA = SA − SB es el valor medido de la termopotencia, que incluye las contribuciones
de los dos materiales que forman el acoplamiento. Es decir, la termopotencia de la muestra de
referencia, SB, y el de la muestra en la cual se desea determinar la termopotencia, SA. Puesto
que SB = 0
4, entonces la Ec. (2.4a) se convierte en
SBA = SA ≡ S = ∆V
∆T
. (2.4b)
S (2.4)
2.1.3. Conductividad te´rmica
La conductividad te´rmica es la constante de proporcionalidad entre la densidad de corriente
te´rmica ~jt que fluye a lo largo de la muestra y el gradiente de temperatura ∇T que promueve el
flujo de los transportadores de energı´a:
~jt = −κ∇T. (2.5)
Esta ecuacio´n se conoce como la ley de Fourier.
La conductividad te´rmica es positiva, puesto que el flujo de corriente te´rmica (que esta´ en
la misma direccio´n al vector ~jt) se opone a la direccio´n del gradiente de temperatura. En otras
palabras, la direccio´n del flujo de corriente te´rmica va del extremo de mayor temperatura al de
menor temperatura5, mientras que, la direccio´n del gradiente de temperatura es del extremo de
menor temperatura al de mayor temperatura. La unidad de la conductividad te´rmica es W/m-K.
Existen diversas te´cnicas para medir la conductividad te´rmica, dependiendo del rango
de temperaturas que se desea cubrir y del tipo de material (so´lida o pelı´cula delgada). Algunas
de dichas te´cnicas son: el me´todo steady-state, la te´cnica 3w y las medidas de difusividad
te´rmica6 [Drabble 61, Rowe 95, Tritt 01a, Tritt 04]. Cada una de estas te´cnicas tiene sus propias
ventajas y sus limitaciones inherentes. Por ejemplo, el me´todo steady-state es aplicable en ma-
teriales so´lidos y a bajas temperaturas (< 1000 K), la te´cnica 3w es aplicable a materiales en
forma de pelı´culas delgadas con diversos rangos de temperaturas de aplicabilidad y las medidas
4 La muestra de referencia generalmente es superconductora, por lo cual su termopotencia es cero [Ashcroft 76].
5 Puesto que los transportadores te´rmicos fluyen del extremo de mayor temperatura al de menor temperatura.
6 Con esta te´cnica se determina indirectamente la conductividad te´rmica.
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Figura 2.3: Representacio´n esquema´tica del montaje experimental para medir la conductividad
te´rmica.
de difusividad te´rmica son aplicables a altas temperaturas (> 1000 K) para materiales so´lidos o
en pelı´culas delgadas.
Con el me´todo steady-state la conductividad te´rmica se determina a partir de la siguiente
relacio´n
κ =
Qt l0
A∆T
, (2.6)
donde,Qt es la potencia te´rmica que fluye a trave´s de la muestra, l0 es la longitud que existe entre
las termocuplas, A es la seccio´n transversal de la muestra a trave´s de la cual la potencia fluye y
∆T es la diferencia de temperatura que existe entre las dos medidas que indican las termocuplas.
En la figura 2.3 se representa esquema´ticamente el montaje experimental para medir la con-
ductividad te´rmica. En uno de los extremos de la muestra se une un resistor te´rmico para que
genere la fuente de potencia. Ası´, se tendrı´a que Qt = I
2R, donde R es la resistencia del resistor
e I es la corriente ele´ctrica que se suministra a este resistor.
Por otro lado, existen otras te´cnicas o aparatos que miden casi simulta´neamente los coefi-
cientes de transporte electro´nico. Por ejemplo, Pope, Littleton y Tritt [Pope 01] describen un
aparato que mide casi simulta´neamente la termopotencia y la resistividad ele´ctrica en un rango
de 10 K a 300 K. Este aparato es aplicable en muestras so´lidas, bulk, (≈ 2x2x8 mm3) o mues-
tras tipo hilo, needle-like, (≈ 0.1x0.05x(2-3) mm3). Bougrine y colaboradores [Bougrine 00]
describen un aparato que mide simulta´neamente la termopotencia y la conductividad te´rmica en
un rango de 20 K a 300 K. La principal ventaja de estos aparatos es que miden varios coefi-
cientes de transporte simulta´neamente en un tiempo menor al que se realizarı´a si se midieran
los coeficientes de transporte separadamente. Ma´s au´n, estas medidas dan resultados eficientes
que son comparables a los resultados que se obtendrı´an con las te´cnicas usuales para medir cada
coeficiente de transporte por separado.
2.1.4. Figura de me´rito
La figura de me´rito es una cantidad que nos indica la eficiencia de un material termoele´ctrico.
Este es un coeficiente de transporte que depende de la conductividad ele´ctrica, la termopotencia y
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la conductividad te´rmica. Se encuentra que ella depende de las propiedades del material a trave´s
del para´metro adimensional Z · T , donde
Z · T = T σ S
2
κ
. (2.7)
La cantidad Z es llamada la figura de me´rito en unidades inversa de la temperatura, y Z · T
es frecuentemente conocida como la figura de me´rito adimensional. Este para´metro sirve como
indicador para determinar la eficiencia de un material termoele´ctrico.
La figura de me´rito adimensional se puede medir directa o indirectamente. La te´cnica
de Z-Meters (o te´cnica de Harman) es un me´todo directo para obtener Z · T de un material (mire
[Tritt 01a]), mientras que el me´todo indirecto para obtener la figura de me´rito serı´a a trave´s de la
Ec. (2.7), donde se tendrı´a que medir primero σ, S y κ a una misma temperatura y, luego, recie´n
se podrı´a obtener Z · T . La desventaja de este me´todo es que generalmente las medidas σ, S y κ
se dan a distintas temperaturas y no a una misma temperatura.
2.2. Efectos termoele´ctricos lineales
Los efectos termoele´ctricos son feno´menos asociados con flujos simulta´neos de corrientes
ele´ctricas y te´rmicas en un sistema. A continuacio´n se presentan las ecuaciones de respuesta
lineal que describen a estos feno´menos termoele´ctricos.
2.2.1. Ecuaciones de respuesta lineal
La teorı´a de respuesta lineal postula que la reaccio´n de un sistema de muchos cuerpos de-
pende linealmente de la fuerza7 aplicada [Mahan 90]. Por ejemplo, un campo ele´ctrico, ~E, y un
gradiente de temperatura,∇T , producen densidades de corrientes ele´ctrica,~je, y te´rmica,~jt, res-
pectivamente. Ası´, la respuesta de un sistema a los agentes externos ~E y ∇T , hasta un orden
lineal, esta´n dados por una forma compacta y general [Callen 85],
~je =
1
|e|L11
~E − 1|e|T L12 ∇T (2.8a)
~jt =
1
|e|L21
~E − 1
e2 T
L22 ∇T. (2.8b)
Los coeficientes cine´ticos Lij son la clave para calcular los propiedades de transporte teo´ri-
camente. Las relaciones de Onsager especı´fican que en la ausencia de un campo magne´tico
L12 = L21. En general, los Lij son tensores (matrices), pero en el caso isotro´pico (que es el
considerado en el presente estudio) los coeficientes cine´ticos son cantidades escalares.
7 Aqui, la fuerza es un agente externo que puede ser un campo ele´ctrico, un gradiente de temperatura o un campo
magn´
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2.2.2. Coeficientes de transporte
En la ausencia de∇T , la conductividad ele´ctrica es la constante de proporcionalidad entre la
densidad de corriente ele´ctrica y el campo ele´ctrico (ley de Ohm). Ası´, tomando ∇T = ~0 en la
Ec. (2.8a), se obtiene
σ = L11. (2.9)
El campo ele´ctrico generado por un gradiente de temperatura en un circuito abierto se conoce
como efecto Seebeck. Ası´, la constante de proporcionalidad entre el campo ele´ctrico y el gradien-
te de temperatura se conoce como termopotencia. Tomando ~je = ~0 en la Ec. (2.8a), se obtiene
S =
1
|e|T
L12
L11 . (2.10)
La ley de Fourier nos da la relacio´n entre la densidad de corriente te´rmica y el gradiente de
temperatura, ~jt = κ(−∇T ), donde κ es la conductividad te´rmica. Ası´, tomando ~je = ~0 en la Ec.
(2.8a), se obtiene, de la Ec. (2.8b), la contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica
κe =
1
e2 T
L22L11 − L212
L11 , (2.11)
puesto que, en la ausencia de campo magne´tico, se tiene que L12 = L21.
La ley empı´rica de Wiedemann-Franz nos dice que el cociente entre la contribucio´n elec-
tro´nica a la conductividad te´rmica y la conductividad ele´ctrica depende linealmente de la tem-
peratura (κe/σ = LT ). Ası´, se tiene que el nu´mero de Lorenz, L, esta´ dado por la razo´n entre
la contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica y del producto de la temperatura con la
conductividad ele´ctrica; es decir
L =
κe
T σ
. (2.12)
Para la mayorı´a de metales esta relacio´n se reduce a L0 = κe/T σ, donde L0 = π
2k2B/3e
2 =
2.44×10−8 (V/K)2.
En general, la conductividad te´rmica, κ, de un material puede expresarse como κ = κe + κr,
donde κe y κr son las contribuciones electro´nica y de la red
8 a la conductividad te´rmica, respec-
tivamente. Ası´, se tiene que determinar primero κr para poder calcular la conductividad te´rmica
(pues κe esta´ dado por la Ec. (2.11)) y por consiguiente determinar Z · T . En el ape´ndice D se
analiza un modelo para κr para el caso de los cuasicristales.
2.2.3. Formalismo de Chester-Thellung Kubo-Greenwood (CTKG)
Para determinar los coeficientes de transporte, tales como los mencionados lı´neas arriba (Ecs.
(2.9) - (2.12)), es necesario conocer los coeficientes cine´ticos, Lij . Ası´, usando el formalismo de
8 Por ejemplo, los fonones, las impurezas, entre otros.
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CTKG [Chester 61, Kubo 57, Greenwood 58] los coeficientes cine´ticos se determinan a partir de
la relacio´n
Lij = (−1)i+j
∫
dε σˆ(ε)(ε− µ)i+j−2
{
−∂f(ε, µ, T )
∂ε
}
, (2.13)
donde: f(ε, µ, T ) = {1 + [ exp (ε− µ)/kBT ]}−1 es la funcio´n de distribucio´n de Fermi-Dirac,
σˆ(ε) es la llamada conductividad espectral la cual incluye las caracterı´sticas ma´s relevantes
del material bajo estudio, y
µ(T ) ≈ εF − b
2
{
nˆ′(ε)
nˆ(ε)
}
εF
T 2 = εF − E T 2, (2.14)
es el potencial quı´mico [Ashcroft 76] con b = (π2/3)k2B. nˆ(ε) es la densidad de estados elec-
tro´nicos (DOS) y nˆ′(ε) es su derivada con respecto a la energı´a ε.
La conductividad espectral, σˆ(ε), se determina a partir de la relacio´n de Einstein,
σˆ(ε) = 2
e2
Ω
nˆ(ε)Dˆ(ε), (2.15)
donde Dˆ(ε) es la difusividad electro´nica, nˆ(ε) es la DOS y Ω es el volumen del sistema. Si se
supone que la difusividad electro´nica no cambia con la energı´a, entonces, las caracterı´sticas
de la DOS alrededor de la energı´a de Fermi9 pueden extrapolarse a la conductividad espec-
tral y de ahı´, por intermedio de los Lij , a las propiedades de transporte. En consecuencia,
primero se debe determinar la DOS para luego conocer la forma funcional de σˆ(ε). La densi-
dad de estados electro´nicos se puede determinar tanto experimental, por ejemplo, utilizando la
te´cnica de Espectroscopı´a de Fotoemisio´n (mire [Mizutani 01]), como teo´ricamente, por ejem-
plo, utilizando la siguiente relacio´n, nˆ(ε) =
∑
i δ(ε − εi), donde se tiene que resolver primero
la ecuacio´n de Schro¨dinger para ası´ hallar los valores propios de energı´a εi. Ası´ extrapolando
las caracterı´sticas de la DOS, alrededor de la enegı´a de Fermi, a la conductividad espectral se
pueden obtener las formas funcionales para esta cantidad. A continucio´n se presentan modelos
de conductividad espectral que diversos autores proponen, para hallar (por intermedio de los Lij ,
Ec. (2.13)) los coeficientes de transporte de ciertos sistemas.
Modelos de conductividad espectral
Diversos modelos de conductividad espectral fueron propuestos para explicar la dependencia
con la temperatura de los coeficientes de transporte, Ecs. (2.9) - (2.12). Para sistemas con la
energı´a de Fermi cerca del borde de la banda de conduccio´n, εc, en que la transicio´n metal-
aislante ocurre, se emplea σˆ(ε) = σ0(ε − εc)ν para ε > εc, en otra parte σˆ(ε) = 0 para ε ≤ εc,
donde σ0 es una constante y ν es el ı´ndice de conductividad [Enderby 94, Villagonzalo 99].
Enderby y Barnes [Enderby 90] emplearon un modelo similar de conductividad espectral
para semiconductores lı´quidos a altas temperaturas: σˆ(ε) = αv(εv − ε) para ε < εv y σˆ(ε) =
αc(ε − εc) para ε > εc, en otra parte σˆ(ε) = 0 para εv ≤ ε ≤ εc, donde αv, αc son constantes,
9 Por que los feno´menos de transporte estan relacionados con las energı´as pro´ximas a la energı´a de Fermi.
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Figura 2.4: Representacio´n esquema´tica de los diferentes modelos de conductividad espectral:
a) un modelo para sistemas cerca de la transicio´n metal-aislante, b) un modelo para semicon-
ductores lı´quidos, c) un modelo para aleaciones meta´licas complejas, d) un modelo para cua-
sicristales considerando la estructura spiky y e) otro modelo para cuasicristales que simula los
efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d. Mire texto para detalles.
y εv, εc son los bordes de las bandas de valencia y de conduccio´n, respectivamente. El gap de
energı´a, medido por εg = εc − εv, toma valores de 0 a 500 meV [Enderby 90].
Dolinsˇek y colaboradores emplearon un modelo de conductividad espectral para aleaciones
meta´licas complejas en el sistema Al-Pd-Mn [Dolinsˇek 05]: σˆ(ε) = F0 + F1(ε − µ) + F2(ε −
µ)2, donde los Fi son constantes y µ es el potencial quı´mico. Estos modelos de conductividad
espectral son esquema´ticamente mostrados en la figura 2.4. Mayor informacio´n acerca de la
dependencia con la temperatura de la conductividad ele´ctrica obtenida con dichos modelos de
conductividad espectral puede ser encontrado en la ref. [Espinoza 09].
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En cuasicristales, las medidas experimentales de la conductividad ele´ctrica y termopoten-
cia realizados por Pierce y colaboradores [Pierce 93a, Pierce 93b] indican la presencia de un
pseudogap (con un ancho ∼ 0.1 - 0.2 eV) en la conductividad espectral. Ellos ajustaron la con-
ductividad ele´ctrica empleando una conductividad espectral parabo´lica, que simula un pseudogap
en la conductividad espectral: σˆ(ε) = A + B|ε − εF |2. El intento para ajustar la termopotencia
da resultados arbitrarios; sin embargo, la termopotencia y el coeficiente Hall pueden explicarse
cualitativamente. Por el lado de la teorı´a, Fujiwara empleo´ una forma parabo´lica para la con-
ductividad espectral con una estructura fina oscilatoria (forma sinosoidal) adicional, que debe
simular la estructura spiky [Fujiwara 93]: σˆ(ε) = 1.5[(ε− µ)2 + 1] + sen[1000/j(ε− µ)], donde
µ es el potencial quı´mico. Este modelo explica cualitativamente las tendencia de la termopo-
tencia observada experimentalmente.
Macia´ introduce una DOS compuesta de tres partes [Macia´ 00c]: i) una forma tipo electro´n
libre10 (debido al alto contenido de aluminio que presentan muchos cuasicristales) lejos de la
energı´a de Fermi, ii) una forma parabo´lica alrededor de la energı´a de Fermi (simula el pseudogap
Hume-Rothery) y iii) una estructura spiky modelada por la suma de funciones delta en ciertas
energı´as, mire figura 2.4.d. La conductividad espectral es obtenida considerando la relacio´n de
Einstein, Ec. (2.15), con la difusividad electro´nica independiente de la energı´a (Dˆ(ε) = D0). Este
modelo fue empleado satisfactoriamente para explicar la conductividad ele´ctrica de muestras i-
Al-Cu-Ru [Macia´ 00c]. Para este fin, la estructura spiky fue elegida lejos de la energı´a de Fermi.
Sin embargo, la regla inversa de Matthiessen (va´lida para cuasicristales) [Mayou 93, Madel 00]
no puede ser encontrada, como fue mencionado por Macia´ [Macia´ 00c].
Landauro y Solbrig basa´ndose en resultados ab-initio propusieron un modelo de conductivi-
dad espectral [Landauro 00] que puede explicar, tanto cualitativa como cuantitativamente, los
coeficientes de transporte [Landauro 00, Landauro 02]. Este modelo esta´ dado por la inversa de
la suma de dos Lorentzianas. Ası´, las dos Lorentzianas simulan dos pseudogaps en la conduc-
tividad espectral (mire figura 2.4.e): un pseudogap ancho debido al efecto Hume-Rothery y un
pseudogap fino (angosto) debido al efecto de hibridizacio´n sp-d. Efectivamente, cuando Dolinsˇek
y colaboradores aplicaron este modelo de conductividad espectral para obtener los coeficientes
de transporte del cuasicristal i-Al64Cu23Fe13, que presenta magnetismo de´bil [Dolinsˇek 07], ob-
tuvieron resultados que se encuentran en buen acuerdo con los valores encontrados experimental-
mente para casi todo el rango de temperaturas de trabajo (desde 4 K hasta 315 K). Sin embargo,
a pesar de este buen acuerdo, en el regimen de bajas temperaturas (< 90 K) se evidencia una
clara disconformidad con los resultados experimentales. Como lo indican Dolinsˇek y colabo-
radores esto se debe a efectos magne´ticos que no son considerados en dicho modelo; es decir,
el modelo de conductividad espectral (dado por la inversa de la suma de dos Lorentzianas) que
ellos utilizaron no toma en cuenta los efectos magne´ticos.
En lo que sigue, se propone un modelo de conductividad espectral que tome en cuenta los
efectos magne´ticos adema´s de los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d. Para este fin nos
basamos en la regla inversa de Matthissen11 la cual es va´lida para cuasicristales. Esta regla nos
10 Es decir, de la forma raı´z cuadrada.
11 Una regla similar se tiene para metales, la regla de Matthiessen. En este caso, dicha regla nos dice que la resis-
tividad ele´ctrica resultante, ρ, la podemos expresar como la suma de las resistividades, ρi, debido a cada mecanismo
de dispersio´n: ρ = ρ1 + ρ2 + · · · (mire [Ashcroft 76]).
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dice que la conductividad ele´ctrica resultante la podemos expresar como la suma de conductivi-
dades ele´ctricas debido a cada mecanismo de transporte. Bajo este contexto, la conductividad
espectral total, σˆ(ε), la podemos expresar como la suma de dos contribuciones: una debido a la
influencia de los espines (efectos magne´ticos), σˆs(ε), y la otra debida a los efectos Hume-Rothery
e hibridizacio´n sp-d, σˆd(ε), esto es
σˆ(ε) = σˆd(ε) + σˆs(ε), (2.16)
donde σˆd(ε) esta´ dado por la inversa de la suma de dos Lorentzianas (modelo que Landauro y
Solbrig propusieron [Landauro 00]) y σˆs(ε) es el modelo que se propone en el presente trabajo
(en el capı´tulo 4 se muestran las consideraciones que se tomaron para proponer este modelo).
Debido a estas consideraciones de efectos magne´ticos, a continuacio´n se analiza como influye
el magnetismo en el transporte electro´nico.
2.3. Influencia del magnetismo en el transporte electro´nico
Los feno´menos de transporte se hacen fascinantes cuando el sistema en estudio es llevado a
bajas temperaturas. En esta situacio´n la dispersio´n producida por los fonones disminuye conside-
rablemente abriendo camino a otros mecanismos de dispersio´n, tal como la dispersio´n producida
por las impurezas magne´ticas. Entre ellos se puede nombrar la interaccio´n Kondo, que describe
el proceso de dispersio´n de los electrones de conduccio´n en un metal debido a las impurezas
magne´ticas, y la interaccio´nRKKY , que describe el acoplamiento de los momentos magne´ticos
nucleares o localizados a trave´s de los electrones de conduccio´n.
Dispersio´n por impurezas magne´ticas
Los feno´menos de transporte ma´s interesantes, que involucran impurezas magne´ticas, son el
efecto Kondo y la interaccio´n RKKY . Ellos afectan el comportamiento ele´ctrico (en la resis-
tividad ele´ctrica), te´rmico (conductividad te´rmica), termoele´ctrico (termopotencia) y magne´tico
(en la susceptibilidad magne´tica) de un metal, presenta´ndose generalmente a bajas temperaturas.
Como se sabe, la conductividad ele´ctrica en una red cristalina perfecta esta´ influenciada por los
fonones que son generados por las vibraciones de la red. Por tanto, a T = 0K, no existen fonones
y en esta situacio´n la conductividad ele´ctrica es considerada infinita (ρ→ 0). Adema´s, como los
electrones no sufren dispersiones, aquel sistema ideal se comportarı´a como si no tuviese disi-
pasio´n de corriente. En un sistema real, donde existen defectos de la red e impurezas, la disper-
sio´n de los electrones de conduccio´n es influenciada por los fonones, por los defectos de la red e
impurezas. A bajas temperaturas (T → 0 K), donde existen pocos fonones, la contribucio´n de los
defectos de la red a la resistividad ele´ctrica se satura en un valor constante (ρ0, conocido como
resistividad ele´ctrica residual). En esta situacio´n, la dispersio´n causada por las impurezas serı´a el
mecanismo dominante en la resistividad ele´ctrica, generando asimismo interaciones magne´ticas,
tales como la interaccio´n indirecta RKKY e interaccio´n directa Kondo.
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i) Interaccio´nRKKY
Esta interaccio´n magne´tica es del tipo [Grosso 05]
JRKKY = W
J2
εF
cos(2kF r + ϕ0)
r3
, (2.17)
donde W es una contante, J es la energı´a de intercambio, εF es la energı´a de Fermi, kF es el
vector de onda de Fermi, r la distancia entre los momentos magne´ticos y ϕ0 es una constante de
fase.
En esta ecuacio´n vemos que la interaccio´n RKKY es oscilatoria. Adema´s, dependiendo
de la separacio´n r entre los momentos magne´ticos (mire figura 2.5), el signo de JRKKY puede
ser positivo o negativo. Por tanto, la interaccio´n de orden magne´tico puede ser ferromagne´tica
(JRKKY > 0) o antiferromagne´tica (JRKKY < 0).
Por otro lado, de la ecuacio´n (2.17) vemos que cuando la separacio´n r entre los momentos
magne´ticos es grande; es decir, si las impurezas magne´ticas esta´n muy diluidas, la interaccio´n
RKKY es casi despreciable. En consecuencia, esto da paso a otro tipo de interaccio´n: la interac-
cio´n Kondo, que a continuacio´n describiremos.
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Figura 2.5: Dependencia de la funcio´n JRKKY como funcio´n de r (mire Ec. (2.17)), para valores
arbitrarios de los para´metros W, J, εF y ϕ0.
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Figura 2.6: Dependencia de la temperatura con la resistividad ele´ctrica para cobre (Cu) puro y Cu
conteniendo impurezas de hierro (0.044 % Fe). Valores experimentales tomados de [Pearson 55].
ii) Interaccio´n Kondo
a) Resistividad ele´ctrica
En 1930 era bien conocido que en metales la resistividad ele´ctrica disminuye cuando decrece
la temperatura para saturarse en cierto valor ρ0, no obstante en metales nobles (Cu, Au, Ag)
con impurezas de metal de transicio´n (Fe, Co), este efecto no fue observado. Meissner y Voigt
observaron que la resistividad ele´ctrica del sistema (Cu + 0.04%Fe) se incrementa cuando se
disminuye la temperatura presenta´ndose ası´ un mı´nimo en la resistividad ele´ctrica [Pearson 55],
tal como puede observarse en la figura 2.6. Esta anomalı´a en la resistividad ele´ctrica fue
conocida desde entonces como feno´meno de resistencia mı´nima. Posteriormente a esto, se
presentaron varios intentos para explicar satisfactoriamente este efecto y fue recie´n en 1964
cuando J. Kondo [Kondo 64], basado en el modelo de interaccio´n s-d para aleaciones magne´ticas
diluidas12, usando teorı´a de perturbaciones de tercer orden en el acoplamiento J, mostro´ que esta
interaccio´n conduce a dispersiones singulares de los electrones de conduccio´n cerca del nivel
de Fermi y a una contribucio´n logT a la resistividad ele´ctrica. En resumen, Kondo obtiene una
relacio´n para la resistividad ele´ctrica debido a la interaccio´n s-d, que esta´ dada por
ρspin = c ρ0π
2[nˆ(εF )]
2J2S(S+ 1)
[
1 + 4J nˆ(εF ) log
kBT
N
]
, (2.18)
12 En este modelo se asume que ya existe un momento magne´tico local asociado con un espı´n S que es acoplado
via una interaccio´n de intercambio J con los electrones de conduccio´n.
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donde c es la concentracio´n de la impureza y nˆ(εF ) es la densidad de estados electro´nicos en la
energı´a de Fermi εF en una banda de ancho 2N .
El te´rmino logT 13 incrementa la resistividad ele´ctrica a bajas temperaturas para un acoplamien-
to antiferromagne´tico y cuando este te´rmino es incluido con la contribucio´n de los fonones a la
resistividad ele´ctrica es suficiente para explicar la resistencia ele´ctrica mı´nima observada. Por
eso, la resistividad ele´ctrica total en aleaciones magne´ticas diluidas se puede expresar como
ρ = ρ0 + AT
5 +B logT, (2.19)
donde ρ0 es la resistividad ele´ctrica residual y, A y B son constantes. Adema´s, la ecuacio´n (2.19)
conduce a un mı´nimo en la resistividad ele´ctrica a la temperatura Tmin = (|B|/5A)1/5.
Debe mencionarse que el feno´meno de resistencia mı´nima se conoce ahora como efecto
Kondo. Pues e´l fue el primero en explicar satisfactoriamente dicho feno´meno [Kondo 64].
La dependencia con la temperatura de la resistividad ele´ctrica para la aleacio´n de Au con-
teniendo diferentes concentraciones de impurezas de Fe es mostrada en la figura 2.7. La resis-
tividad de la impureza, ∆ρ, esta´ definida como la diferencia entre la resistividad de la aleacio´n,
ρaleac, y la resistividad del oro puro, ρAu. Un mı´nimo en la resistividad ele´ctrica tı´pico del efecto
Kondo es observado a 11 K cuando la concentracio´n de Fe es 0.01 %. Un incremento en la con-
centracio´n de Fe induce a la interaccio´n RKKY entre los momentos magne´ticos de los a´tomos
de Fe, producie´ndose ası´ un ma´ximo en la resistividad ele´ctrica. Es decir, conforme se aumenta
el % Fe va desapareciendo el mı´nimo en la resistividad ele´ctrica para dar paso a un ma´ximo
en la misma. Si es que se sigue aumentado la concentracio´n del % Fe tanto el mı´nimo como el
ma´ximo desaparecen, por ejemplo, a la concentracio´n de 0.35 % de Fe desaparece el ma´ximo
(mire figura 2.7).
b) Termopotencia
Despue´s que se descubriera el comportamiento ano´malo de la resistividad ele´ctrica en alea-
ciones magne´ticas diluidas, la comunidad cientı´fica se preguntaba si una anomalı´a similar se
presentaba en otras propiedades fı´sicas. Experimentalmente se encontro´ que las aleaciones
magne´ticas diluidas exhiben una termopotencia grande en comparacio´n con el elemento sol-
vente en la aleacio´n (generalmente elementos del grupo IB) a bajas temperaturas (< 30 K) (mire
[MacDonald 62]). Por ejemplo, en la figura 2.8 se muestra que la termopotencia, a 16 K, del Au
puro es∼ -4 µV/K mientras que para la aleacio´n de Au con impurezas del 0.02 % de Fe es∼ -13
µV/K. Aquı´ se observa que la magnitud de la termopotencia de la aleacio´n Au-Fe aumento´ en un
orden con respecto a la magnitud de la termopotencia del Au. De dicha figura tambie´n se observa
que la magnitud de la termopotencia es aproximadamente independiente de la temperatura y de
la concentracio´n de la impureza (c) para temperaturas dentro del rango de 4 K a 16 K. Kondo
[Kondo 69] basa´ndose en el modelo de interaccio´n s-d obtiene una relacio´n para la termopoten-
13 Se utilizo´ la propiedad de la funcio´n logaritmo; es decir, log
(
kBT
N
)
= logT + log
(
kB
N
)
.
2.3 Influencia del magnetismo en el transporte electro´nico 19
Figura 2.7: Dependencia de la temperatura de la resistividad ele´ctrica de la impureza, ∆ρ, para
la aleacio´n de Au conteniendo diferentes concentraciones de Fe. ∆ρ esta´ definida como la dife-
rencia entre la resistividad de la aleacio´n, ρaleac, y la resistividad del oro puro, ρAu. Las concen-
traciones de % Fe son indicadas en la figura. Valores experimentales tomados de [Ford 70].
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Figura 2.8: Termopotencia de Au puro y de la aleacio´n diluida Au-Fe como una funcio´n de la
temperatura. Las concentraciones de % Fe son indicadas en la figura. Valores experimentales
tomados de [MacDonald 62].
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cia, la cual esta´ dada por
S = S0
T
T + T0
, (2.20)
donde el significado de los para´metros S0 y T0 se definen en la ref. [Kondo 69]. La relacio´n
dada por la Ec. (2.20) explica satisfactoriamente la independencia de la termopotencia con la
temperatura y la concentracio´n de la impureza.
En resumen, se observa que las aleaciones magne´ticas diluidas presentan comportamientos
ano´malos en comparacio´n con los elementos solventes (comu´nmente elementos del grupo IB) en
la aleacio´n. Por ejemplo, presentan un mı´nimo en la resistividad ele´ctrica y presentan termopo-
tencias grandes. Estas anomalı´as se atribuyen a la interacio´n de los electrones de conduccio´n
(que generalmente son los electrones de los orbitales s) con los momentos magne´ticos de los
metales de transicio´n (que generalmente son los electrones de los orbitales d). Es por esto que
a este tipo interaccio´n se le llama interaccio´n s-d y fue Kondo quien hizo el primer paso impor-
tante en entender y explicar satisfactoriamente estas anomalı´as en la resistividad ele´ctrica y en la
termopotencia [Kondo 64, Kondo 69].
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Capı´tulo 3
Propiedades estructurales de los
cuasicristales
En este capı´tulo se presentan brevemente las simetrı´as rotacionales cristalogra´ficamente pro-
hibidas, donde se menciona que las simetrı´as de orden 5 y n (> 7) son inconsistentes con la
periodicidad traslacional que se presenta en los cristales. Seguidamente, se presentan los prin-
cipios ba´sicos de la cuasicristalografı´a, donde una amplia generalizacio´n de la cristalografı´a, en
dimensiones mayores que tres, es necesaria para entender estas simetrı´as prohibidas que presen-
tan los cuasicristales. Para hacer esto nos basamos en el me´todo de corte y proyeccio´n aplicado
a la construccio´n de un teselado de Penrose icosaedral. En la tercera seccio´n se da una breve
descripcio´n experimental de los cuasicristales, mencionando que existen diversas te´cnicas para
obtener estos materiales. Finalmente, se analiza como la aperiodicidad afecta las propiedades
electro´nicas de los cuasicristales.
3.1. Simetrı´as rotacionales cristalogra´ficamente prohibidas
Los cristales son estructuras ordenadas que poseen orden local y de largo alcance; es decir,
son ordenadas en todo el espacio, como consecuencia de este orden tienen periodicidad trasla-
cional y so´lo permiten simetrı´as rotacionales de orden 1, 2, 3, 4 y 6 mientras que las simetrı´as
rotacionales de orden 5, 7, entre otras son prohibidas, porque son inconsistentes con la simetrı´a
traslacional de los cristales1 [Kittel 93]. Entonces, por muchas de´cadas, las personas creyeron que
estas simetrı´as rotacionales prohibidas no pueden presentarse en fases condensadas en equilibrio.
Los mineralo´gistas descubrieron muchas aleaciones con unidades icosaedrales, ya sea aislada o
enlazada, pero estos materiales globalmente tienen simetrı´as rotacionales permitidas.
Un icosaedro es localmente la disposicio´n de empaquetamiento ma´s densa (comparada con
una estructura fcc) y fue vista tanto en materiales lı´quidos como amorfos. Una simetrı´a icosaedral
(es decir, de orden cinco) no llega a teselar completamente el espacio (mire figura 3.1); es decir,
dicha simetrı´a presenta frustraciones (ver los rombos) al momento de teselar el espacio. Adema´s,
1 En el ape´ndice A se muestra porque so´lo algunas simetrı´as rotacionales son compatibles con la simetrı´a trasla-
cional de los cristales.
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Figura 3.1: La simetrı´a de rotacio´n de orden cinco es inconsistente con la simetrı´a traslacional,
pues dicha simetrı´a presenta frustraciones (ver los rombos) al momento de teselar el espacio.
se creı´a que un orden de largo alcance de la simetrı´a icosaedral es improbable de encontrarse en la
materia condensada, aunque un teselado pentagonal bidimensional, llamado teselado de Penrose,
fuera propuesto en 1974 por Penrose. Despue´s de la invencio´n del teselado de Penrose, de Bruijn
[Bruijn 81], Kramer [Kramer 82], entre otros, estudiaron la matema´tica de los teselados bi- y
tridimensionales.
Hasta la de´cada de los 80 del siglo pasado, y despue´s de dos centurias de estudios efectuados
en el a´rea de la cristalografı´a, los cientı´ficos so´lo se validaban de la premisa que los materiales
so´lidos se pueden clasificar en dos grandes grupos: estructuras amorfas (localmente ordenadas) y
cristalinas (ordenadas en todo el espacio), en la cual los a´tomos esta´n ordenados perio´dicamente
y como consecuencia presentan simetrı´a de traslacio´n. Hasta ese momento, la cristalografı´a podı´a
representar de una manera simple y eficiente todas las posiciones ato´micas dentro de cualquier
cristal mediante una celda de referencia (celda unitaria). Cada tipo de celda unitaria podı´a ser
deducida mediante una cantidad restringida de posiciones y por una serie de para´metros definidos
para la celda en particular (a´ngulos y para´metros de red). Cualquier alteracio´n presente en el
so´lido, se entendı´a en ese entonces, como algu´n tipo de disturbio con respecto a esta regla de
construccio´n.
Para simplificar au´n ma´s esta teorı´a, en 1848 el famoso cristalo´grafo france´s Bravais de-
mostro´ que solamente existı´an 14 maneras de arreglar los a´tomos en el espacio tridimensional
siguiendo una simetrı´a de traslacio´n. Esto dio lugar a las bien conocidas estructuras cu´bicas,
hexagonales, tetragonales y estructuras asociadas.
De esta manera, la teorı´a existente afirmaba que so´lo pueden existir simetrı´as rotacionales de
orden 1, 2, 3, 4 y 6 que son consistentes con la simetrı´a de traslacio´n. Ası´, las otras simetrı´as
rotacionales de orden 5 y n (> 7) no pueden existir porque son inconsistentes con la simetrı´a
traslacional de los cristales.
Sin embargo, el descubrimiento de los cuasicristales cambiarı´a las cosas, demostrando que el
juicio anteriormente mencionado, que para la teorı´a cla´sica de la cristalografı´a resultaba obvio,
debı´a ser reformulado.
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3.2. Principios Ba´sicos de la Cuasicristalografı´a
El 8 abril de 1982 Dan J. Shechtman observo´ la primera estructura icosae´drica en el sistema
Al-Mn durante un estudio de microscopı´a electro´nica en aleaciones de aluminio ra´pidamente en-
friadas (mire [Thiel 04]). E´l observo´ que esta estructura exhibe un patro´n de difraccio´n puntual
similar a la de los cristales; sin embargo, dicha estructura es inconsistente con la simetrı´a de
traslacio´n. Este descubrimiento sorprendio´ a Shechtman porque por primera vez se habı´a encon-
trado un so´lido que presenta un patro´n de difraccio´n puntual pero con simetrı´a de grupo puntual
m3¯5¯ (icosaedral) que es incompatible con la simetrı´a traslacional. Desde ese momento Shecht-
man trabajo´ en colaboracio´n con I. Blech, D. Gratias y J. W. Cahn [Shechtman 84] para hacer
un estudio ma´s detallado de dicha estructura icosae´drica. Shechtman y colaboradores estudiaron
aleaciones ra´pidamente enfriadas de Al conMn, Fe y Cr, donde tales estructuras fueron metaesta-
bles y resistentes a la cristalizacio´n hasta 350 oC. Estas aleaciones tambie´n mostraban patrones
de difraccio´n con ejes de rotacio´n de orden cinco, tres y dos, caracterı´sticos de la simetrı´a icosae-
dral.
Los resultados que ellos obtuvieron fueron publicados recie´n el 12 de noviembre de 1984 en
un artı´culo titulado “Metallic Phase with Long-Range Orientational Order and No Translatio-
nal Symmetry”2 en la revista Physical Review Letters [Shechtman 84]. Desde ese dı´a se dio´ a
conocer a la comunidad cientı´fica el nacimiento de los cuasicristales. Independientemente al
descubrimiento de Shechtman y colaboradores, diez dı´as antes Levine y Steinhardt [Levine 84]
sometieron un artı´culo a la misma revista titulado “Quasicrystals: A New Class of Ordered
Structures”. Este fue un trabajo teo´rico donde Levine y Steinhardt basa´ndose en simulaciones
computacionales generalizaron la nocio´n de cristales para incluir un orden cuasiperio´dico.
Despue´s del descubrimiento de los cuasicristales la comunidad cientı´fica se preguntaba si la
estructura ato´mica de estos materiales conduce a propiedades fı´sicas que son significativamente
diferentes de los materiales cristalinos y amorfos. Se llego´ a la conclusio´n que los a´tomos en
los cuasicristales esta´n ordenados en una forma aperio´dica determinista; es decir, existe una
regla de formacio´n pero dicha regla no presenta periodicidad. Un ejemplo de ello es la cadena
de Fibonacci. Este ordenamiento da surgimiento a algunas propiedades llamativas, tales como i)
patrones de difraccio´n intensos y bien definidos con simetrı´as de rotacio´n que son prohibidas por
la cristalografı´a cla´sica3, ii) orden de largo alcance sin simetrı´a traslacional, iii) la red recı´proca
es una estructura perio´dica n-dimensional pero con dimensio´n mayor que tres. Por ejemplo, para
cuasicristales icosae´dricos (o tridimensionales) la red recı´proca tiene dimensio´n seis mientras
que para los cuasicristales bidimensionales4 y unidimensionales5 la red recı´proca tiene dimen-
sio´n cinco y cuatro, respectivamente. En la actualidad se conocen cuasicristales con simetrı´a
octagonal, decagonal, dodecagonal e icosae´drica. Una amplia generalizacio´n de la cristalografı´a,
en dimensiones mayores que tres, es necesaria para entender estas simetrı´as prohibidas.
Aunque los conceptos matema´ticos ba´sicos para describir los cuasicristales en un espacio n-
dimensional fueron mostrados antes del descubrimiento de los cuasicristales por el matema´tico (y
2 Fase meta´lica con orden orientacional de largo alcance y ninguna simetrı´a de traslacio´n.
3 La cristalografı´a que se conocia antes de 1991.
4 Consisten de un apilamiento perio´dico de capas aperio´dicas de a´tomos.
5 Consisten de un apilamiento cuasiperio´dico de planos perio´dicos.
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futbolista) dane´s Harald Bohr (1887-1951, hermano del conocido fı´sico Niels Bohr) entre 1924
y 1926, en tres artı´culos publicados en [Bohr 24] bajo el tı´tulo comu´n Zur Theorie der fastperi-
odischen Funktionen I, II y III, y en un libro titulado Almost Periodic Functions [Bohr 47]; por
De Bruijn en el artı´culo titulado Algebraic theory of Penrose’s non-periodic tilings of the plane
[Bruijn 81] y por Kramer y Neri en el artı´culo titulado On periodic and non-periodic space fill-
ings of Em obtained by projection [Kramer 84]. La esencia de los trabajos de Bohr, De Bruijn y
de Kramer y Neri se resumen ası´: una estructura cuasiperio´dica en un espacio d-dimensional
puede verse como un corte irracional de una estructura perio´dica n-dimensional donde
n > d. Despue´s del descubrimiento de los cuasicristales, las bases de la cuasicristalografı´a
fueron dadas por Janssen [Janssen 86].
Existen me´todos alternativos para la determinacio´n de la estructura de los cuasicristales.
Dichas estructuras pueden generarse matema´ticamente por la operacio´n de inflacio´n-deflacio´n
[Bruijn 81], el me´todo de proyeccio´n de una banda (tira o franja) [Kramer 82], el me´todo de
corte y proyeccio´n [Duneau 85, Kalugin 85, Katz 86, Elser 86], entre otros. Estos me´todos esta´n
estrechamente relacionados uno con el otro.
A continuacio´n, so´lo nos enfocamos en el me´todo de corte y proyeccio´n. Para una revisio´n
detallada de los otros me´todos mire ref. [Senechal 96].
3.2.1. Me´todo de corte y proyeccio´n
Para entender el concepto de alta dimensionalidad para la descripcio´n geome´trica de los cua-
sicristales uno emplea el me´todo de corte y proyeccio´n. Dicho me´todo fue independientemente
propuesto por Duneau y Katz [Duneau 85, Katz 86], Kalugin, Kitayev y Levitov [Kalugin 85] y
Elser [Elser 86]. Este me´todo define al hiper-espacio En, n-dimensional, como la composicio´n
de un espacio paralelo (llamado tambie´n espacio real o fı´sico) E ||, d-dimensional, y un espacio
ortogonal E⊥, (n− d)-dimensional, tal que,
En = E || + E⊥. (3.1)
Este me´todo consiste en proyectar los puntos o nodos del hiper-espacio sobre el espacio fı´sico
E ||. Este espacio brinda informacio´n respecto del ordenamiento aperio´dico del cuasicristal. El
espacio ortogonal E⊥ que es perpendicular a E || es llamado tambie´n espacio de corte. El espacio
ortogonal corta el hiper-espacio En; debido a que E⊥ contiene las hiper-superficies ato´micas; es
decir, sirve como una especie de tamiz que proyecta los puntos dentro de las hiper-superficies
ato´micas al espacio fı´sico E ||. De esta manera es posible identificar que puntos son proyectados
por la hiper-superficie de corte.
A continuacio´n nos enfocamos en la caracterizacio´n de los subespacios E || y E⊥ con respecto
de En. Para este propo´sito sera´ necesario emplear la representacio´n de Dirac y bosquejamos la
te´cnica seguida por Gratias, Quiquandon y Katz [Gratias 02] (mire tambie´n la ref. [Taquire 09]).
Se escoge tres bases ortonormales, que denotan al hiper-espacio y a los dos subespacios que
representan a los espacios fı´sico y ortogonal. En lo sucesivo so´lo se llamara´n a los espacios fı´sico
y ortogonal como subespacios E || y E⊥, respectivamente, con respecto de En.
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i) La base cano´nica {ei, / i = 1, 2, · · · , n} en el hiper-espacio En n-dimensional es:
En = {|ei〉, / i = 1, · · · , n; 〈ei|ej〉 = δi,j}.
ii) La base del espacio fı´sico {e||α, / α = 1, · · · , d} que corresponde al subespacio E || cuya
dimension es d < n:
E || = {|e||α〉, /α = 1, · · · , d; 〈e||α|e||γ〉 = δα,γ}.
iii) La base del espacio ortogonal {e⊥β , /β = 1, · · · , n− d} que pertenece al subespacio de corte
E⊥ de dimension n− d:
E⊥ = {|e⊥β 〉, /β = 1, · · · , n− d; 〈e⊥β |e⊥γ 〉 = δβ,γ}.
De la condicio´n de normalizacio´n para los vectores de los subespacios fı´sico y ortogonal se
puede mostrar que:
〈e||α|e||γ〉 =
n∑
l=1
〈e||α|el〉〈el|e||γ〉 = δα,γ (3.2)
y
〈e⊥β |e⊥γ 〉 =
n∑
l=1
〈e⊥β |el〉〈el|e⊥γ 〉 = δβ,γ (3.3)
y de la condicio´n de ortogonalizacio´n entre los subespacios fı´sico E || y ortogonal E⊥ se cumple
que:
〈e||α|e⊥β 〉 =
n∑
i=1
〈e||α|ei〉〈ei|e⊥β 〉 = 0. (3.4)
Mediante ca´lculos sencillos es evidente que de la condicio´n de ortonormalidad para el hiper-
espacio En se puede definir los operadores de proyeccio´n de los subespacios fı´sico, Mˆ ||, y orto-
gonal, Mˆ⊥; es decir,
Mˆ || =
d∑
α=1
n∑
i=1
|e||α〉〈e||α|ei〉〈ei| (3.5)
y
Mˆ⊥ =
n−d∑
β=1
n∑
i=1
|e⊥β 〉〈e⊥β |ei〉〈ei|. (3.6)
La representacio´n matricial de estos operadores se expresa de acuerdo a la base que se elija para
expresar las coordenadas de los vectores en los subespacios E || y E⊥.
La aplicacio´n de este me´todo en la construccio´n de un teselado de Penrose icosaedral sirve
como un ejemplo dida´ctico.
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Para obtener cuasicristales icosae´dricos uno debe incrustar el cuasicristal tridimensional en el
hiper-espacio hexadimensional. En este caso, dicho hiper-espacio es una hiper-red cu´bica simple
con constante de red a y vectores unitarios,
eˆ1 = (1, 0, 0, 0, 0, 0)
eˆ2 = (0, 1, 0, 0, 0, 0)
eˆ3 = (0, 0, 1, 0, 0, 0)
eˆ4 = (0, 0, 0, 1, 0, 0)
eˆ5 = (0, 0, 0, 0, 1, 0)
eˆ6 = (0, 0, 0, 0, 0, 1).
(3.7)
Siguiendo el modelo propuesto por Cahn y colaboradores [Cahn 86] escogemos apropiada-
mente los vectores base del subespacio fı´sico E || de modo que podemos definir el icosaedro como
sigue: 

~b
||
1 = (1, τ
∗, 0), ~b
||
2 = (τ
∗, 0, 1), ~b
||
3 = (0, 1, τ
∗),
~b
||
4 = (−1, τ ∗, 0), ~b||5 = (τ ∗, 0,−1), ~b||6 = (0,−1, τ ∗),
(3.8)
donde τ ∗ = (1 +
√
5)/2 =1.618 · · · es la razo´n de oro o el nu´mero aureo. Aquı´ las coordenadas
de los vectores base del subespacio E || pueden obtenerse del producto escalar 〈e||α|ei〉 descrito
anteriormente. La condicio´n de normalizacio´n, Ec. (3.2), conduce a multiplicar todas las compo-
nentes de los vectores base del subespacio fı´sico E || por el factor de normalizacio´n6
K = 1√
2(2 + τ ∗)
. (3.9)
De esta manera podemos representar el operador de proyeccio´n Mˆ || por una matriz de orden
3× 6 . Ası´, usando la Ec. (3.5) se tiene que
M || = K

 1 τ ∗ 0 −1 τ ∗ 0τ ∗ 0 1 τ ∗ 0 −1
0 1 τ ∗ 0 −1 τ ∗

 . (3.10)
En forma ana´loga se puede construir el subespacio ortogonal E⊥ definiendo tres vectores
ortonormales |e⊥x 〉, |e⊥y 〉 y |e⊥z 〉 perpendiculares a E || que esta´n definidos por el producto escalar
6 Por ejemplo, el producto escalar 〈b||α|b||α〉 para el vector |b||1 〉 esta´ dado por:
〈b||
1
|b||
1
〉 = 〈b||
1
|1ˆ|b||
1
〉 = 〈b||
1
|
{
6∑
l=1
|el〉〈el|
}
|b||
1
〉 =
6∑
l=1
〈b||
1
|el〉〈el|b||1 〉
= 1 + τ∗2 + 0 + 1 + τ∗2 + 0 = 2(1 + τ∗2)
= 2(2 + τ∗), con τ∗2 = 1 + τ∗.
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〈e⊥β |ei〉. Una eleccio´n conveniente para los vectores base del subespacio ortogonal E⊥ esta´ dado
por


~b⊥1 = (−τ ∗, 1, 0), ~b⊥2 = (1, 0,−τ ∗), ~b⊥3 = (0,−τ ∗, 1),
~b⊥4 = (τ
∗, 1, 0), ~b⊥5 = (1, 0, τ
∗), ~b⊥6 = (0, τ
∗, 1).
(3.11)
Como en el caso anterior, podemos representar el operador de proyeccio´n Mˆ⊥ por una matriz
de orden 3× 6 . Ası´, usando la Ec. (3.6) se tiene que
M⊥ = K

 −τ ∗ 1 0 τ ∗ 1 01 0 −τ ∗ 1 0 τ ∗
0 −τ ∗ 1 0 τ ∗ 1

 . (3.12)
Combinando las matrices de las Ecs. (3.10) y (3.12) obtenemos una matriz,R, de orden 6×6,
que esta´ dado por
R = K


1 τ ∗ 0 −1 τ ∗ 0
τ ∗ 0 1 τ ∗ 0 −1
0 1 τ ∗ 0 −1 τ ∗
−τ ∗ 1 0 τ ∗ 1 0
1 0 −τ ∗ 1 0 τ ∗
0 −τ ∗ 1 0 τ ∗ 1


. (3.13)
Cuando se aplica esta matriz a un vector de la hiper-red (n1, n2, n3, n4, n5, n6) obtenemos un
vector cuyas tres primeras componentes (n
||
1, n
||
2, n
||
3) corresponden a la proyeccio´n sobre E || y las
restantes (n⊥4 , n
⊥
5 , n
⊥
6 ) a la proyeccio´n sobre E⊥. Esto es
1√
2(2 + τ ∗)


1 τ ∗ 0 −1 τ ∗ 0
τ ∗ 0 1 τ ∗ 0 −1
0 1 τ ∗ 0 −1 τ ∗
−τ ∗ 1 0 τ ∗ 1 0
1 0 −τ ∗ 1 0 τ ∗
0 −τ ∗ 1 0 τ ∗ 1




n1
n2
n3
n4
n5
n6


=


n
||
1
n
||
2
n
||
3
n⊥4
n⊥5
n⊥6


. (3.14)
Esta descripcio´n geome´trica de los cuasicristales proporciona los correspondientes patrones
de difraccio´n encontrados experimentalmente (mire [Tsai 99]). Geome´tricamente, los cuasicrista-
les son clasificados como octagonal, decagonal, dodecagonal e icosae´drico. Ma´s au´n, los cua-
sicristales octagonal, decagonal, dodecagonal son descritos como un apilamiento perio´dico de
capas aperio´dicas de a´tomos, estos son los llamados cuasicristales bidimensionales. Por otra
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parte, los cuasicristales icosae´dricos muestran cuasiperiodicidad en las tres direcciones espa-
ciales, estos son los llamados cuasicristales tridimensionales. Adema´s existen los cuasicristales
unidimensionales, estos esta´n dados por un apilamiento cuasiperio´dico de planos perio´dicos7.
A continuacio´n, se utiliza el enfoque geome´trico, descrito anteriormente, para el caso de una
red bidimensional.
Ejemplo del me´todo de corte y proyeccio´n: caso bidimensional
La representacio´n de la Ec. (3.14) equivalente para una red bidimensional (esta red represen-
tarı´a el hiper-espacio) esta´ dado por
1√
2 + τ ∗
(
τ ∗ 1
−1 τ ∗
)(
n1
n2
)
=
(
n
||
1
n⊥2
)
. (3.15)
Si por un momento nos olvidamos del factor de normalizacio´n 1/
√
2 + τ ∗, de la Ec.(3.15) ten-
drı´amos que n
||
1 y n
⊥
2 esta´n dados por
n
||
1 = n1τ
∗ + n2
n⊥2 = −n1 + n2τ ∗.
(3.16)
Reemplazando algunos valores para n1 y n2, tenemos que
n⊥2 n
||
1
n1 n2 −n1 + n2τ ∗ n1τ ∗+n2
0 1 τ ∗ 1
1 0 −1 τ ∗
1 1 −1 + τ ∗ τ ∗+ 1
2 1 −2 + τ ∗ 2τ ∗+ 1
3 2 −3 + 2τ ∗ 3τ ∗+ 2
5 3 −5 + 3τ ∗ 5τ ∗+ 3 Figura 3.2: Cadena aperio´dica construida a partir
de dos segmentos de longitudes 1 (de color verde)
y τ ∗ (de color rojo).
Convenientemente, los valores para n
||
1 los denotamos por segmentos de longitudes 1 y τ
∗.
Estos segmentos se pueden ordenar aperio´dicamente como se muestra en la figura 3.2. Este orde-
namiento es muy conveniente porque en la siguiente subseccio´n se vera´ un enfoque equivalente
para reproducir la cadena aperio´dica.
7 Tener en cuenta que dentro de este contexto un cuasicristal unidimensional es un so´lido tridimensional y no un
sistema estrictamente unidimensional.
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Figura 3.3: Construccio´n de una red de Fibonacci unidimensional por la proyeccio´n de una red
cu´bica simple bidimensional. La pendiente, m, de la recta E || relativa a un eje horizontal y que
pase por la interseccio´n de las rectas E || y E⊥ es 1/τ ∗. So´lo los puntos de red dentro de la ventana
de aceptancia (franja de color azul) son proyectados sobre la recta E ||.
3.2.2. Me´todo de proyeccio´n de una banda
La aplicacio´n de este me´todo a un caso concreto como la construccio´n de una cadena (red)
de Fibonacci sirve como un ejemplo dida´ctico.
Ejemplo: cadena de Fibonacci
Una red perio´dica bidimensional es construida como se muestra en la figura 3.3a. En ella se
trazan dos rectas perpendiculares E || y E⊥ que son los llamados espacios paralelo (o fı´sico) y
ortogonal, respectivamente. La pendiente,m, de la recta E || relativa a un eje horizontal y que
pase por la interseccio´n de las rectas E || y E⊥ es un nu´mero irracional que esta´ dado por 1/τ ∗.
Para obtener la estructura cuasiperiodica en E || uno debe proyectar aquellos puntos de la
red bidimensional sobre E || que tiene proyecciones de E⊥ dentro de la ventana o dominio de
aceptancia8 (franja de color azul en la figura 3.3a). La estructura que se forma en E ||, al proyectar
los puntos dentro de la ventana de aceptancia, es una estructura cuasiperio´dica llamada cadena
de Fibonacci unidimensional (mire figura 3.3b).
En resumen, la cadena de Fibonacci puede ser construido por dos segmentos diferentes, uno
8 Para el caso de cuasicristales icosae´dricos el dominio de aceptancia es un triaconta´edro ro´mbico.
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largo y otro corto el cual es representado en la literatura como L (del ingle´s large) y S (del
ingle´s short), respectivamente. La regla de construccio´n es reemplazar S con L y L con LS, de
la siguiente manera:
S
L
LS
LSL
LSLLS
LSLLSLSL
·
·
·
Por otro lado, si hacemos el siguiente cambio: 1 por S y τ ∗ por L en la cadena aperio´dica
(mire figura 3.2), que se obtuvo en el ejemplo del me´todo de corte y proyeccio´n (subseccio´n
3.2.1), se reproducirı´a la cadena de Fibonacci dando cuenta ası´ la equivalencia de los dos enfo-
ques.
3.3. Cuasicristales: enfoque experimental
Experimentalmente los cuasicristales fueron descubiertos por Shechtman y colaboradores en
el an˜o 1984 [Shechtman 84]. Estos materiales son exo´ticos, en comparacio´n con las estructuras
cristalinas y amorfas, porque muestran un patro´n de difraccio´n discreto con simetrı´a icosaedral
de orden cinco inimaginable hasta ese entonces. Este descubrimiento provoco´ una crisis en la
cristalografı´a cla´sica obligando a la reformulacio´n de sus reglas cano´nicas. Esta reformulacio´n
recie´n se da en el an˜o 1991 cuando la Unio´n Cristalogra´fica Internacional (IUCr) define a un
cristal9 como cualquier so´lido que tenga esencialmente un patro´n de difraccio´n discreto, y
por cuasicristales como cualquier material cristalino que no tenga periodicidad traslacional;
es decir, que tenga cuasiperiodicidad [IUCr 91].
En esencia, podemos considerar como cuasicristal aquel so´lido que presenta:
cuasicristal⇒


Orden de largo alcance cuasiperio´dico
+
Simetrı´a rotacional prohibida.
Existen diversas te´cnicas para obtener cuasicristales, tales como: i) solidificacio´n ra´pida o
enfriamiento ra´pido, esta te´cnica fue la que utilizo´ Shechtman para descubrir a la primera fase
icosae´drica en la aleacio´n Al-Mn. ii) Aleacio´n meca´nica, con esta te´cnica las fases cuasicristali-
nas se forman directamente por molienda en seco vı´a una reaccio´n de estado so´lido a partir de los
polvos de los elementos cristalinos. iii) Te´cnica de Czochralski, es una te´cnica de crecimiento y
9 Frase citada por la IUCr para la definicio´n de cristal: By ’crystal’ we mean any solid having an essentially
discrete diffraction diagram, and by ’aperiodic crystal’ we mean any crystal in which three-dimensional lattice
periodicity can be considered to be absent.
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los cristales que se forman son lingotes cilı´ndricos. Con esta te´cnica se pueden obtener muestras
monocuasicristalinas con alta calidad estructural y con taman˜os de grano del orden de centrı´me-
tros mientras que con las dos primeras te´cnicas se obtienen muestras con alta densidad de defec-
tos y con taman˜os de grano del orden de micro´metros. Para una revisio´n ma´s detallada de estas
y otras te´cnicas mire [Janot 94, Tsai 99].
En la figura 3.4 se puede observar lamicrografı´a del cuasicristal i-Al64Cu23Fe13 mostran-
do la simetrı´a icosaedral. Esta muestra cuasicristalina fue obtenida por M. Yaro [Yaro 07] en
los laboratorios de la facultad de Ciencias Fı´sicas (FCF) de la Universidad Nacional Mayor de
San Marcos (UNMSM). Yaro para obtener la aleacio´n en la composicio´n nominal Al64Cu23Fe13
partio´ de los polvos elementales de alta pureza quı´mica (Aluminio al 99.99%, Cobre al 99.99%
y Hierro al 99.9%). Con el fin de fundir el material Yaro uso´ un horno de arco voltaico y final-
mente la aleacio´n formada fue encapsulada en un tubo de cuarzo para que posteriormente aplique
un tratamiento te´rmico a la muestra con el fin de obtener la fase cuasicristalina.
Un procedimiento similar siguio´ Taquire [Taquire 09] para obtener muestras policuasicristali-
nas en la misma composicio´n nominal. Taquire adicionalmente estudio´ las muestras mediante
la te´cnica de Microscopı´a Electro´nica de Transmisio´n. Los resultados de caracterizacio´n de la
muestra policuasicristalina que obtuvo Taquire esta´n en buen acuerdo con los resultados de la
literatura, dichos resultados son el difractograma, obtenido mediante la te´cnica de Difraccio´n de
Rayos X, y el patro´n de difraccio´n, obtenido mediante la te´cnica de Microscopı´a Electro´nica de
Transmisio´n, que se muestran en las figuras 3.5 y 3.6 respectivamente.
Desde su descubrimiento a la fecha se han reportado varias clases de cuasicristales [Tsai 99].
Por ejemplo, esta´n las aleaciones de aluminio con metales de transicio´n Al-MT (Al-Mn, Al-Mn-
Si, Al-Cu-Fe y Al-Pd-Mn), tambie´n esta´n las aleaciones sin metales de transicio´n, por ejemplo,
Figura 3.4: Cuasicristal policristalino i-Al64Cu23Fe13 caracterizado mediante la te´cnica de Mi-
croscopı´a Electro´nica de Barrido, el taman˜o promedio del grano es de 15 µm. Figura tomada de
[Yaro 07] con permiso.
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Figura 3.5: Difractograma del cuasicristal policristalino i-Al64Cu23Fe13. Figura tomada de
[Taquire 09] con permiso.
Figura 3.6: Patro´n de difraccio´n del cuasicristal policristalino i-Al64Cu23Fe13, caracterizado me-
diante la te´cnica de Microscopı´a Electro´nica de Transmisio´n, mostrando claramente la simetrı´a
de orden 5. Figura tomada de [Taquire 09] con permiso.
las aleaciones binarias de Cd (Cd-Yb y Cd-Ca) y las aleaciones de Zn-Mg con elementos de
tierras raras (Zn-Mg-Y, Zn-Mg-Tb y Zn-Mg-Er) (mire [Fujiwara 08]). Los cuasicristales ma´s es-
tudiados son aquellos que presentan mayor estabilidad te´rmica, tales como, sistemas cuasicrista-
linos: binarios de Cd-Ca y Cd-Yb (mire [Poon 92]); ternarios de Al-Cu-Fe, Al-Pd-Mn, Al-Cu-
Ru (mire [Stadnik 99]); cuaternario de Zr-Cu-Ni-Al [Zander 03] y el recientemente descubierto
sistema quinario Ti-V-Ni-Mn-Cr [Hu 11].
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3.4. Efecto de la cuasiperiodicidad sobre las propiedades
electro´nicas
Debido a la carencia de periodicidad de los cuasicristales no se puede aplicar el teore-
ma de Bloch para hallar las propiedades fı´sicas de los mismos. Por ejemplo, para hallar las
propiedades de transporte electro´nico de los cuasicristales no se pueden aplicar las ecuaciones
de transporte de Boltzmann-Bloch [Ashcroft 76] porque estos materiales no presentan periodici-
dad. Entonces, para hallar las propiedades fı´sicas se deben desarrollar o aplicar me´todos o teorı´as
alternativas. La forma alternativa fue considerar que existen fases cristalinas cercanas a los cua-
sicristales que son denominados aproximantes. Un aproximante es un compuesto que tiene un
ordenamiento local y a mediano alcance similar a la de un cuasicristal, pero sin embargo
es un cristal perio´dico [Elser 85]. La determinacio´n de la estructura ato´mica de un aproximante
es de gran ayuda, puesto que se puede aplicar el ana´lisis estructural convencional para un cristal
perio´dico.
Puesto que los cuasicristales son una clase de materiales intermedia entre los sistemas cristali-
nos y amorfos, se espera que las propiedades electro´nicas de estos materiales presenten una con-
ducta intermedia entre un cristal y un so´lido amorfo, por ejemplo, en la densidad de estados
electro´nicos (DOS). Se ha encontrado que estos materiales presentan una baja DOS, pseu-
dogap (en comparacio´n con los metales), alrededor de la energı´a de Fermi, correspondiendo
entre ∼1/3 para el sistema Al-Cu-Fe [Klein 91, Pierce 93a] y ∼1/10 para el sistema Al-Pd-Re
[Pierce 94] del valor para aluminio puro.
El entendimiento de las propiedades fı´sicas de los cuasicristales son un desafı´o debido a
que ellas presentan un comportamiento inusual. Por ejemplo, la inusualidad en la propiedades
fı´sicas de los cuasicristales se manifiesta en la conductividad ele´ctrica. Si bien los elementos
constituyentes del sistema cuasicristalino Al-Cu-Fe son metales con alta conductividad ele´ctrica.
El sistema Al-Cu-Fe presenta alta resistencia ele´ctrica del orden de 103 µΩcm a una temperatura
de 4 K [Rapp 99]; es decir, contrario a lo que podrı´a esperarse para una aleacio´n de constituyentes
meta´licos. Asimismo, al someter a altas temperaturas a un metal se induce un desorden en su
estructura debido al incremento de la amplitud de vibracio´n de los a´tomos de la red, de modo
que el movimiento de los electrones en su paso por la red se ve afectado, incrementando ası´ la
resistencia ele´ctrica [Ashcroft 76]. Por el contrario en un cuasicristal al ser sometido a altas
temperaturas la resistencia ele´ctrica disminuye. Estas y otras propiedades electro´nicas inusuales
de los cuasicristales se analizara´n en el siguiente capı´tulo.
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Capı´tulo 4
Influencia del magnetismo en el transporte
electro´nico de los cuasicristales
icosae´dricos
4.1. Pseudogap en la densidad de estados electro´nicos
Fujiwara basa´ndose en ca´lculos ab-initio predijo teo´ricamente la formacio´n de un pseudo-
gap en la DOS en el nivel de Fermi (ancho medio del orden de ∼1 eV) en los cuasicristales
icosae´dricos [Fujiwara 89, Fujiwara 91]. Esta prediccio´n explica la estabilidad de las aleaciones
cuasicristalinas en las bases de los mecanismos Hume-Rothery; es decir, estos sistemas son fa-
ses estabilizadas electro´nicamente, lo cual significa que de la interaccio´n entre la superficie
de Fermi y la zona Jones (generalizacio´n de la zona de Brillouin para materiales no cristali-
nos) resulta un mı´nimo en la DOS (pseudogap) alrededor de la energı´a de Fermi. Dicho meca-
nismo fue exitosamente usado para explicar la estabilidad de los cuasicristales que contienen
metales de transicio´n pasivos1, tales como los sistemas Al-Mg-Zn o Al-Cu-Li. En el caso de
los cuasicristales que contienen metales de transicio´n activos, tales como los sistemas Al-Cu-
(Fe,Ru) o Al-Pd-(Mn,Re), adicionalmente a este pseudogap ancho (del orden de ∼1 eV) en la
DOS, un pseudogap fino (del orden de ∼100 meV) debe ser tomado en cuenta, lo cual resulta
de la hibridizacio´n entre los orbitales sp de aluminio con los orbitales d del metal de transi-
cio´n activo (Fe, Ru, Mn, Re, entre otros) [Trambly 95]. La existencia fı´sica del pseudogap
ancho fue confirmada experimentalmente a trave´s de las espectroscopı´as de fotoemisio´n
[Stadnik 97, Stadnik 99] y de tunelaje [Davydov 96], y medidas del calor especı´fico electro´nico
a bajas temperaturas [Klein 91, Pierce 93a],mientras que la existencia del pseudogap fino fue
confirmada experimentalmente a trave´s de las espectroscopı´as de tunelaje [Escudero 99].
Los pseudogaps en la DOS presente en los cuasicristales icosae´dricos hace que estos materia-
les presenten sorprendentes e inusuales propiedades de transporte con respecto a los elementos
que constituyen al cuasicristal. Por ejemplo, la resistividad ele´ctrica, a 300 K, para el cuasicristal
1 Se llama metal de transicio´n pasivo o activo ha aquellos metales de transicio´n que tienen el orbital d lleno o
parcialmente lleno, respectivamente.
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i-Al65Cu20Ru15 es 6500 µΩcm mientras que para el aluminio es de 2.74 µΩcm. Ma´s au´n, la
existencia de tales pseudogaps conlleva a que los cuasicristales que tienen metales de transicio´n
activos (que presentan los pseudogaps ancho y fino) tienen mayores resistividades, del orden de
∼104 µΩcm en Al-Cu-Fe y Al-Pd-Mn, con respecto a aquellos que tienen metales de transicio´n
pasivos (que presentan so´lo el pseudogap ancho); por ejemplo, de ∼800µΩcm en Al-Cu-Li.
Las caracterı´sticas particulares de la DOS determinan el transporte electro´nico en un sistema
dado. En efecto, usando la relacio´n de Einstein, Ec. (2.15), las caracterı´sticas de la densidad de
estados electro´nicos alrededor de la energı´a de Fermi pueden extrapolarse a la conductividad es-
pectral y de ahı´ a las propiedades de transporte. Fue ası´ que Landauro y Solbrig basa´ndose en re-
sultados ab-initiomuestran que la conductividad espectral, correspondiente a la fase i-Al-Cu-Fe,
puede modelarse satisfactoriamente por medio de la inversa de la suma de dos Lorentzianas. Ası´,
las dos Lorentzianas simulan dos pseudogaps en la conductividad espectral: un pseudogap ancho
debido al efecto Hume-Rothery y un pseudogap fino debido a los efectos de hibridizacio´n entre
los orbitales sp de aluminio con los orbitales d del metal de transicio´n activo (Fe) [Landauro 00].
A continuacio´n se muestra la aplicacio´n de este modelo a varios sistemas cuasicristalinos.
4.2. Conductividad espectral
La aplicacio´n del modelo de la conductividad espectral que Landauro y Solbrig [Landauro 00]
propusieron da buenos resultados en diferentes sistemas afines al cuasicristal [Landauro 01]. Por
ejemplo, en so´lidos cuasicristalinos i-Al-Cu-Fe, para pelı´culas finas de las fases amorfas y cua-
sicristalinas de Al-Cu-Fe [Madel 00, Ha¨ussler 03], para aleaciones amorfas y cuasicristalinas
de TMxAl100−x
2 [Barzola 07], para el cuasicristal policristalino i-Al63Cu25Fe12 [Smiljanic´ 07]
y para el cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13 [Smiljanic´ 07, Dolinsˇek 07]. Dicho mode-
lo tambie´n se aplico´ para otros sistemas cuasicristalinos; tales como, para el so´lido icosae´dri-
co [Landauro 02] y para pelı´culas finas [Ha¨ussler 03] de la fase Al-Pd-Re, y para los so´lidos
i-Al65+xCu20−xRu15 (x = 0, 3) [Landauro 02]. Ma´s au´n, para el cuasicristal i-Al70.5Pd21Mn8.5
[Barzola 07] y para el aproximante cuasicristalino Al-Mn-Si [Macia´ 05]. Como se observa, el
modelo de conductividad espectral que Landauro y Solbrig [Landauro 00] propusieron es con-
sistente con los datos experimentales para un amplio nu´mero de materiales cuasicristalinos. Efec-
tivamente, cuando Dolinsˇek y colaboradores aplicaron este modelo de conductividad espectral
para obtener los coeficientes de transporte del cuasicristal, i-Al64Cu23Fe13, que presenta mag-
netismo de´bil [Dolinsˇek 07], obtuvieron resultados que se encuentran en buen acuerdo con los
valores encontrados experimentalmente para casi todo el rango de temperaturas de trabajo (desde
4 K hasta 315 K). Sin embargo, a pesar de este buen acuerdo, en el regimen de bajas tempe-
raturas (< 90 K) se evidencia una clara disconformidad con los resultados experimentales.
Como lo indican Dolinsˇek y colaboradores esto se debe a efectos magne´ticos que no son consi-
derados en dicho modelo; es decir, el modelo de conductividad espectral (dado por la inversa de
la suma de dos Lorentzianas) no toma en cuenta los efectos magne´ticos.
En lo que sigue, se propone un modelo de conductividad espectral que tome en cuen-
2 TM son las iniciales de Transition Metal, que significa Metal de Transicio´n.
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Figura 4.1: Representacio´n esquema´tica de la conductividad espectral σˆd(ε).
ta los efectos magne´ticos adema´s de los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d. Para
este fin nos basamos en la regla inversa de Matthissen la cual es va´lida para cuasicristales. Esta
regla nos dice que la conductividad ele´ctrica resultante la podemos expresar como la suma de
conductividades ele´ctricas debido a cada mecanismo de transporte. Bajo este contexto, la con-
ductividad espectral total, σˆ(ε), la podemos expresar como la suma de dos contribuciones: una
debido a la influencia de los espines (efectos magne´ticos), σˆs(ε), y la otra debida a los efectos
Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d, σˆd(ε), esto es
σˆ(ε) = σˆd(ε) + σˆs(ε), (2.16)
donde σˆd(ε) esta dado por la inversa de la suma de dos Lorentzianas (modelo que Landauro y
Solbrig propusieron [Landauro 00]) y σˆs(ε) es el modelo que se propone.
4.2.1. Considerando so´lo el transporte de carga ele´ctrica
Landauro y Solbrig [Landauro 00] propusieron un modelo de conductividad espectral que
no considera efectos magne´ticos, por consiguiente a dicho modelo lo llamaremos modelo dia-
magne´tico porque so´lo considera el transporte de carga ele´ctrica. Este modelo esta´ dado por la
inversa de la suma de dos Lorentzianas
σˆd(ε) = B
{
1
π
γ1
(ε− δ1)2 + γ21
+ α
1
π
γ2
(ε− δ2)2 + γ22
}−1
. (4.1)
Este modelo incluye seis para´metros, determinando la caracterı´stica de cada lorentziana: su al-
tura, 1/(πγi), y su posicio´n, δi, con respecto a la energı´a de Fermi, y α es un factor de peso entre
las lorentzianas. El para´metro B es un factor de escala medido en unidades de (Ω cm eV)−1. Ası´,
las dos Lorentzianas simulan dos pseudogaps en la conductividad espectral (mire figura 4.1): un
pseudogap ancho (el primer te´rmino) debido al efecto Hume-Rothery y un pseudogap fino de-
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bido a los efectos de hibridizacio´n entre los orbitales sp de aluminio con los orbitales d del metal
de transicio´n activo.
Aplicacio´n del modelo diamagne´tico
Dolinsˇek y colaboradores en un trabajo recientemente publicado [Dolinsˇek 07] determinaron
las propiedades ele´ctricas, te´rmicas y magne´ticas intrı´nsicas del cuasicristal monocristalino i-
Al64Cu23Fe13. Especı´ficamente, en dicho trabajo se midio´ la conductividad ele´ctrica, la termopo-
tencia, la conductividad te´rmica y la susceptibilidad magne´tica. Los resultados experimentales
fueron modelados empleando el formalismo de CTKG (Ecs. (2.9)-(2.11)) con el modelo de con-
ductividad espectral que Landauro y Solbrig [Landauro 00] propusieron; es decir, el modelo de
la inversa de la suma de dos Lorentzianas, σˆd(ε) (Ec. (4.1)). Los resultados que ellos obtuvieron
estan en buen acuerdo con los valores experimentales para casi todo el rango de temperaturas
de trabajo (desde 4 K a 315 K). Sin embargo, para el regimen de bajas temperaturas (< 90 K)
se evidencia una clara disconformidad con los resultados experimentales. Esta disconformidad
es ma´s notoria en la conductividad ele´ctrica mientras que para los otros coeficientes esta discon-
formidad es pra´cticamente imperceptible. Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 07] mencionan
que esta disconformidad esta´ asociada a efectos magne´ticos que no son considerados en el mo-
delo de σˆd(ε).
Seguidamente, se muestran los resultados que Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 07] ob-
tuvieron. Los valores experimentales (que son representados por las curvas en cı´rculos rojos)
fueron tomados de dicha referencia y para obtener los resultados del modelaje se hicieron las
integraciones de los coeficientes cine´ticos, Lij , nume´ricamente (mire Ecs. (2.9)-(2.11)). Los va-
lores de los para´metros para la conductividad espectral σˆd(ε) (Ec. (4.1)) esta´n indicados en la
Tabla 4.1. En las dos u´ltimas columnas de dicha Tabla se muestran los valores que se tomaron
para la dependencia con la temperatura del potencial quı´mico (mire Ec. (2.14)).
En la figura 4.2a se puede apreciar que los resultados para la conductividad ele´ctrica estan en
buen acuerdo con los valores experimentales para casi todo el rango de temperaturas de trabajo.
Sin embargo, para el re´gimen de bajas temperaturas se evidencia una clara disconformidad con
los resultados experimentales (mire figura 4.2b). En esta figura se puede observar que en los
valores experimentales se presenta un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica a la temperatura de
∼ 21 K, mientras que el modelo (lı´nea de color azul) para dicha cantidad no presenta ningu´n
Tabla 4.1: Valores de los para´metros para el modelo de σˆd(ε) para el caso del cuasicristal
monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Estos valores han sido tomados de [Dolinsˇek 07].
B δ1 γ1 α δ2 γ2 E εF
(Ω cm eV)−1 (meV) (meV) (meV) (meV) (µeV/K2) (meV)
2551.02 -43 241 1.13 -9 38 0.145 0
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Figura 4.2: (a) Conductividad ele´ctrica dependiente de la temperatura y (b) es una ampliacio´n
de la figura (a) en el intervalo de temperaturas entre 0 y 90 K para el cuasicristal monocristalino
i-Al64Cu23Fe13. Datos experimentales (en cı´rculos) fueron tomados de la Ref. [Dolinsˇek 07].
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Figura 4.3: (a) Termopotencia dependiente de la temperatura y (b) es una ampliacio´n de la
figura (a) en el intervalo de temperaturas entre 0 y 90 K para el cuasicristal monocristalino i-
Al64Cu23Fe13. Datos experimentales (en cı´rculos) fueron tomados de la Ref. [Dolinsˇek 07].
mı´nimo. Este mı´nimo, presente en la conductividad ele´ctrica, se atribuye a efectos magne´ticos
que presenta el cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13.
Los resultados para la termopotencia se muestran en la figura 4.3a, se puede apreciar de
dicha figura que existe un buen acuerdo con los valores experimentales para casi todo el rango
de temperaturas de trabajo. Sin embargo, para el re´gimen de bajas temperaturas se evidencia una
disconformidad con los resultados experimentales (mire figura 4.3b). En esta figura se observa,
que para el caso de los valores experimentales, conforme se va disminuyendo la temperatura
(desde 40 K a 0 K) la termopotencia se incrementa casi linealmente pero al llegar a la temperatura
de ∼ 21 K la termopotencia comienza a hacer un cambio de pendiente mientras que el modelo
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Figura 4.4: (a) Conductividad te´rmica dependiente de la temperatura para el cuasicristal
monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Donde las curvas de color verde, morado y azul son las con-
tribuciones de Debye, hopping y (b) electro´nica a la conductividad te´rmica, respectivamente.
Datos experimentales (en cı´rculos) fueron tomados de la Ref. [Dolinsˇek 07].
(lı´nea de color azul) para dicha cantidad no presenta ningu´n cambio de pendiente. Este cambio de
pendiente, a bajas temperaturas, en la termopotencia se atribuye, tambie´n, a efectos magne´ticos
que presenta el cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13.
En la figura 4.4a se muestran los resultados para la conductividad te´rmica tanto experimen-
tales como modelaje. Para hacer dicho modelaje Dolinsˇek y colaboradores consideraron un mo-
delo semicuantitativo apropiado para cuasicristales icosae´dricos que fue descrito en sus trabajos
previos en el sistema Al-Pd-Mn [Dolinsˇek 05, Bilusˇic´ 07]. La conductividad te´rmica κ(T ) la di-
vidieron en tres contribuciones, κ(T ) = κe(T )+κD(T )+κH(T ), donde κe(T ), κD(T ) y κH(T )
representan las contribuciones electro´nica, Debye y hopping, respectivamente. Las dos u´ltimas
contribuciones se analizan en el ape´ndice D. Se observa que la contribucio´n electro´nica es rele-
vante a temperaturas superiores, aproximadamente, a 20 K (mire figura 4.4b). Por consiguiente,
se espera que la contribucio´n del espı´n electro´nico a la conductividad te´rmica sea pra´cticamente
despreciable. Es decir, la contribucio´n del espı´n electro´nico a la conductividad te´rmica no es
perceptible (mire figura 4.9).
El nu´mero de Lorenz dependiente de la temperatura L(T ) (Ec. (2.12)) es mostrado en la
figura 4.5. Se observa que a temperaturas superiores del re´gimen T → 0, L(T ) se desvı´a consi-
derablemente del valor ideal de Wiedemann-Franz L0 (= π
2k2B/3e
2 = 2.44x10−8 V2/K2), siendo
L/L0 = 2.1 a 300 K. Sin embargo, para el re´gimen de bajas temperaturas el cociente L/L0 tiende
a la unidad, ası´ la ley de Wiedemann-Franz (κe/Tσ = L0) es va´lida so´lo en el re´gimen de bajas
temperaturas.
En resumen, los resultados que Dolinsˇek y colaboradores obtuvieron se encuentran en buen
acuerdo con los valores experimentales para casi todo el rango de temperaturas de trabajo (desde
4 K a 315 K) como puede observarse en las figuras 4.2a, 4.3a, 4.4a. Sin embargo, para el re´gi-
men de bajas temperaturas (T < 90 K) se evidencia una clara disconformidad con los resultados
experimentales. Esta disconformidad es ma´s notoria en la conductividad ele´ctrica (mire figura
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Figura 4.5: Nu´mero de Lorenz dependiente de la temperatura para el cuasicristal monocristalino
i-Al64Cu23Fe13 calculado de la Ec. (2.12).
4.2b) mientras que para la termopotencia es apenas perceptible (mire figura 4.3b) y es pra´ctica-
mente imperceptible en la contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica (mire figura 4.4b).
Para el caso del nu´mero de Lorenz no se puede decir si existe o no disconformidad, pues no se
tienen valores experimentales para compararlos con los resultados del modelaje. Sin embargo,
puesto que la conductividad ele´ctrica presenta un mı´nimo en el re´gimen de bajas temperaturas se
debe esperar que existan desviaciones con respecto al valor L0 en dicho re´gimen. Esta desviacio´n
puede apreciarse en la figura 4.14b (mayores detalles se mencionan ma´s adelante). Dolinsˇek y
colaboradores [Dolinsˇek 07] mencionan que estas disconformidades con los resultados experi-
mentales esta´n asociadas a efectos magne´ticos que no son considerados en el modelo de σˆd(ε).
Los valores experimentales, tomados de la referencia [Dolinsˇek 07], para la susceptibilidad
magne´tica del cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13 se muestran en la figura 4.6. En dicha
figura se observa que existe una transicio´n del estado paramagne´tico (χ > 0) al estado dia-
magne´tico (χ < 0) a la temperatura de ∼ 7 K. Pero esta transicio´n no es brusca sino suave; es
decir, el valor absoluto de la diferencia entre momentos magne´ticos alineados al campo y opues-
tos al mismo llega a ser cada vez mayor conforme se va aumentando la temperatura (a partir de
7 K), alcanza´ndose un valor casi constante a partir de ∼ 21 K. Dicho valor es la temperatura en
la cual se dice que la transicio´n se ha completado. Debe notarse que en esta temperatura, 21 K,
se presenta el mı´nimo en la conductividad ele´ctrica y, a su vez, ocurre el cambio de pendiente en
la termopotencia como se menciono´ lı´neas arriba.
Las propiedades magne´ticas de los cuasicristales todavı´a son materia de discusio´n, por ejem-
plo, considerando la susceptibilidad magne´tica (mire figura 4.6), el cuasicristal monocristali-
no i-Al64Cu23Fe13 debe ser clasificado como un material paramagne´tico de´bil en lugar de dia-
magne´tico [Dolinsˇek 07]. Es por esto que en el re´gimen de bajas temperaturas las propiedades
magne´ticas si influyen en el ca´lculo de los coeficientes de transporte electro´nico (como tambie´n
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Figura 4.6: Susceptibilidad magne´tica dependiente de la temperatura χ = M/H en un campo de
H = 10 kOe del cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Donde M es la magnetizacio´n y la
lı´nea so´lida es obtenida mediante un modelo de ajuste que Dolinsˇek y colaboradores propusieron.
Para mayores detalles de dicho ajuste mire [Dolinsˇek 07].
se menciona en la Ref. [Dolinsˇek 07]). En el presente trabajo de tesis se propone un modelo para
la conductividad espectral σˆ(ε) que incluya la contribucio´n del espı´n electro´nico y que permi-
ta, empleando la regla inversa de Matthiessen va´lida para cuasicristales [Mayou 93, Madel 00],
reproducir los experimentos en todo el rango de temperaturas.
4.2.2. Contribucio´n de los espines al transporte electro´nico
Como se menciono´ lı´neas arriba, el modelo propuesto para σˆd(ε) (Ec. (4.1)) predice co-
rrectamente la dependencia de los coeficientes de transporte con la temperatura para un amplio
nu´mero de materiales cuasicristalinos. Sin embargo, cuando Dolinsˇek y colaboradores aplicaron
este modelo a un cuasicristal que presenta magnetismo dicho modelo no predice correctamente
la dependencia de los coeficientes de transporte con la temperatura, en particular en el re´gi-
men de bajas temperaturas. Esto es debido a que el modelo de σˆd(ε) no toma en cuenta efectos
magne´ticos. Entonces, para salvar esta disconformidad en el presente trabajo se propone un mo-
delo de conductividad espectral que tome en cuenta los efectos magne´ticos adema´s de los efec-
tos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d (ya incluidos en σˆd(ε)). Para este fin nos basamos en
la regla inversa de Matthissen, la cual es va´lida para cuasicristales [Mayou 93, Madel 00]. Esta
regla nos dice que la conductividad ele´ctrica resultante la podemos expresar como la suma de
conductividades ele´ctricas debido a cada mecanismo de transporte. Bajo este contexto, la con-
ductividad espectral total, σˆ(ε), la podemos expresar como la suma de dos contribuciones: una
debido a la influencia de los espines (efectos magne´ticos), σˆs(ε), y la otra debida a los efectos
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Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d, σˆd(ε), esto es
σˆ(ε) = σˆd(ε) + σˆs(ε), (2.16)
donde σˆd(ε) esta dado por la inversa de la suma de dos Lorentzianas (modelo que Landauro
y Solbrig propusieron en la Ref. [Landauro 00]) y σˆs(ε) es el modelo que se propone en este
trabajo.
En lo que sigue se muestran las consideraciones que se tomaron para proponer el modelo
para σˆs(ε). De la figura 4.2b vemos que se presenta un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica a la
temperatura de∼ 21 K. Esto nos dice que a temperaturas menores que 21 K la conductividad
ele´ctrica comienza a aumentar. Ası´, de la relacio´n de Einstein (Ec. (2.15)) sabemos que la
conductividad espectral es proporcional al producto de la difusividad electro´nica y la densidad
de estados electro´nicos. Suponiendo que la difusividad electro´nica no cambia con la energı´a
entonces para que aumente la conductividad ele´ctrica la densidad de estados electro´nicos,
y por consiguiente la conductividad espectral, deben aumentar alrededor de la energı´a de
Fermi. Entonces, un aumento en la conductividad espectral alrededor de la energı´a de Fermi
puede ser del tipo de una campana.Ası´, empleando la regla inversa deMatthiessen se propone
un modelo fenomenolo´gico del tipo gaussiano para la conductividad espectral por parte de
los espines; es decir,
σˆs(ε) = D exp
{−[( ε− εF − ε′ )/ν]2} . (4.2)
Este modelo gaussiano esta caracterizado por tres para´metros, su ancho medio que es propor-
cional a ν y su posicio´n, εF + ε
′, con respecto al origen para la escala de energı´a. Si la ener-
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Figura 4.7: (a) Conductividad espectral diamagne´tica, σˆd(ε), y de los espines, σˆs(ε) (gra´fica in-
terna) y (b) la conductividad espectral total, σˆ(ε) = σˆd(ε) + σˆs(ε), que representa la suma de
dichas conductividades espectrales. En esta u´ltima figura se hace una comparacio´n con la con-
tribucio´n diamagne´tica (curva en cuadrados). Los valores de los para´metros usados para obtener
estas gra´ficas se muestran en la segunda fila de la Tabla 4.2 y en la Tabla 4.3.
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Figura 4.8: (a) Conductividad ele´ctrica y (b) termopotencia dependientes de la temperatura para
el cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Datos experimentales (en cı´rculos) fueron tomados
de la ref. [Dolinsˇek 07].
gı´a de Fermi fuera igual a cero ε′ nos indicarı´a la posicio´n de la gaussiana con respecto al ori-
gen (εF = 0) para la escala de energı´a. El para´metro D es un factor de escala en unidades
de (Ω cm)−1. Se espera que ν (que tiene unidades de energı´a) sea proporcional a la integral
de intercambio J para dar cuenta del efecto magne´tico. σˆs(ε) sumada con σˆd(ε) nos proporcio-
nan un aumento en la conductividad espectral total alrededor de la energı´a de Fermi tal como
se esperaba y aprecia en la figura 4.7. El modelo de la Ec. (4.2) esta´ basado en las referen-
cias [Dolinsˇek 02, Korringa 53] para discutir la influencia del efecto Kondo en la conductividad
ele´ctrica y por consiguiente en los coeficientes de transporte. Para el presente estudio se espera
que e´ste te´rmino tenga relevancia en el re´gimen de bajas temperaturas.
Aplicacio´n del modelo modificado
Utilizando el formalismo CTKG (Ecs. (2.9)-(2.11)) con el modelo de conductividad espec-
tral σˆ(ε) = σˆd(ε) + σˆs(ε) se obtienen los coeficientes de transporte. Para este fin integramos
nume´ricamente los coeficientes cine´ticos Lij (mire Ec. (2.13)). Los resultados obtenidos se en-
cuentran en buen acuerdo con los valores experimentales para todo el rango de temperaturas de
trabajo, especialmente en el re´gimen de bajas temperaturas (menores que 90 K). Estos resultados
se muestran en las figuras 4.8 y 4.9 para el caso del cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13.
En las gra´ficas internas de las figuras 4.8.a y 4.8.b se muestran los resultados para la con-
ductividad ele´ctrica y termopotencia dependientes de la temperatura (dentro del rango de 4 K y
315 K), respectivamente. Como puede apreciarse, de dichas figuras se observa que los resultados
obtenidos se encuentran en buen acuerdo con los valores experimentales para todo el rango de
temperaturas de trabajo, inclusive en el re´gimen de bajas temperaturas como se muestra en las
figuras 4.8.a y 4.8.b. Ma´s au´n, para el caso de la conductividad ele´ctrica el modelo determina
el mı´nimo en la misma, adema´s la temperatura en la cual ocurre este mı´nimo es de 19 K que
esta´ en buen acuerdo con el valor experimental 21 K. Para el caso de la termopotencia el modelo
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Figura 4.9: (a) Conductividad te´rmica dependiente de la temperatura para el cuasicristal
monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Las curvas de color verde, morado y negro (curva a rayas) son las
contribuciones de Debye, hopping y (b) electro´nica a la conductividad te´rmica, respectivamente.
Datos experimentales (en cı´rculos) fueron tomados de la ref. [Dolinsˇek 07].
no logra predecir el cambio de pendiente que se presenta en la misma a la temperatura de 21 K.
Puesto que la contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica es relevante recie´n a la tempe-
ratura de 20 K, el modelo no presenta diferencias notables con respecto al modelo diamagne´tico
(mire figuras 4.4 y 4.9). El nu´mero de Lorenz dependiente de la temperatura se muestra en la
figura 4.10. En dicha figura se observa que no hay diferencias notables con respecto al resultado
que el modelo diamagne´tico predice. Los valores de los para´metros que se utilizaron para las
conductividades espectrales σˆs(ε) y σˆd(ε) esta´n indicados en las Tablas 4.3 y 4.2 (segunda fila),
respectivamente. En esta u´ltima Tabla se observa que se modificaron ligeramente los valores de
los para´metros para σˆd(ε) con respecto a los valores que propusieron Dolinsˇek y colaboradores
[Dolinsˇek 07] para mantener un buen acuerdo con los experimentos luego de incluir σˆs(ε).
En resumen, el modelo modificado; es decir, el modelo que considera la contribucio´n de
los espines adema´s de los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d salva las disconformi-
dades que se presentan entre los resultados que el modelo diamagne´tico predice y los valores
experimentales para los coeficientes de transporte para el caso del cuasicristal monocristalino
i-Al64Cu23Fe13. Ma´s au´n, para el caso de la conductividad ele´ctrica este modelo determina la
temperatura en la cual se presenta el mı´nimo en la misma, 19 K, que esta´ en buen acuerdo
con el valor experimental de 21 K. Dicho mı´nimo en la conductividad ele´ctrica es debido a
la competencia que se produce entre los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n que tien-
den a disminuir la conductividad ele´ctrica cuando la temperatura tiende a cero y el efecto
magne´tico que tiende a aumentar la misma.
Alternativamente, se realizo´ analı´ticamente la integracio´n de los coeficientes cine´ticos para
ası´ obtener expresiones analı´ticas cerradas para los coeficientes de transporte (Ecs. (2.9)-(2.11)).
Estos resultados podra´n ser contrastados con los resultados nume´ricos y experimentales. A con-
tinuacio´n se muestran los detalles para obtener dichas expresiones.
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Figura 4.10: Nu´mero de Lorenz dependiente de la temperatura para el cuasicristal monocristalino
i-Al64Cu23Fe13 calculado de la Ec. (2.12).
Tabla 4.2: Valores de los para´metros para el modelo de σˆd(ε) para el caso del cuasicristal
monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Estos valores fueron ligeramente modificados con respecto a los
valores propuestos por Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 07].
B δ1 γ1 α δ2 γ2 E εF
(Ω cm eV)−1 (meV) (meV) (meV) (meV) (µeV/K2) (meV)
Originales 2551.02 -43 241 1.13 -9 38 0.145 0
Modificados 2525.25 -43 241 1.14 -9 38 0.145 0
Tabla 4.3: Valores de los para´metros para el modelo de σˆs(ε) para el caso del cuasicristal
monocristalino i-Al64Cu23Fe13.
D ν ε′
(Ω cm)−1 (meV) (meV)
9.6 1 -0.2
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4.3. Expresiones analı´ticas para los coeficientes cine´ticos
Dentro del marco de la teorı´a de respuesta lineal los coeficientes de transporte tales como la
conductividad ele´ctrica, la termopotencia y la contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica
se obtienen a partir de las siguientes relaciones [Chester 61, Kubo 57, Greenwood 58],
σ(T ) = L11 (2.9)
S(T ) =
1
|e|T
L12
L11 (2.10)
κe(T ) =
1
e2T
{
L22 − L
2
12
L11
}
, (2.11)
respectivamente.
Se observa de las Ecs. (2.9)-(2.11), que los coeficientes de transporte se determinan a partir
de los coeficientes cine´ticos Lij . Ası´, para obtener los Lij usamos la formulacio´n de Chester-
Thellung-Kubo-Greenwood (CTKG), la cual esta´ basado en la teorı´a de respuesta lineal. Dentro
de la formulacio´n CTKG los coeficientes cine´ticos se determinan a partir de la relacio´n (Ec.
(2.13)) [Chester 61, Kubo 57, Greenwood 58],
Lij = (−1)i+j
∫
dε σˆ(ε)(ε− µ)i+j−2
{
−∂f(ε, µ, T )
∂ε
}
.
Puesto que en cuasicristales se cumple la regla inversa de Matthiessen [Mayou 93, Madel 00]
la conductividad ele´ctrica total la podemos expresar como la suma de varios te´rminos indepen-
dientes. Bajo este contexto, la conductividad espectral total, σˆ(ε), se podra´ expresar como la
suma de dos contribuciones: una debida a la influencia de los espines, σˆs(ε), y la otra debida a
los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d, σˆd(ε). Esto es, de la Ec. (2.16) tenemos que
σˆ(ε) = σˆd(ε) + σˆs(ε).
σˆd(ε) ya ha sido modelado en trabajos previos (mire [Landauro 00, Dolinsˇek 07]) mientras que
σˆs(ε) es el te´rmino que se propone en el presente trabajo de tesis. Dentro de este formalismo tene-
mos la posibilidad de realizar las integraciones de la Ec. (2.13) empleando te´cnicas nume´ricas.
Alternativamente, la Ec. (2.13) se puede manipular convenientemente para obtener expresiones
analı´ticas para los Lij y, por consiguiente, para los coeficientes de transporte (Ecs. (2.9)-(2.11)).
Si tenemos en cuenta la Ec. (2.16) entonces la Ec. (2.13) se puede reescribir como
Lij = Ldij + Lsij (4.3)
donde
Ldij = (−1)i+j
∫
dε σˆd(ε)(ε− µ)i+j−2
{
−∂f(ε, µ, T )
∂ε
}
, (4.4)
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Lsij = (−1)i+j
∫
dε σˆs(ε)(ε− µ)i+j−2
{
−∂f(ε, µ, T )
∂ε
}
, (4.5)
representan las contribuciones diamagne´tica (que incluye los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n
sp-d) y de los espines a Lij , respectivamente.
Por lo tanto, los coeficientes de transporte (Ecs. (2.9)-(2.11)) se pueden expresar como
σ(T ) = Ld11 + Ls11
S(T ) =
1
|e|T
Ld12 + Ls12
Ld11 + Ls11
κe(T ) =
1
e2T
{
(Ld22 + Ls22)−
(Ld12 + Ls12)2
Ld11 + Ls11
}
.
(4.6)
Ası´, para calcular los coeficientes de transporte primero debemos determinar los Ldij y Lsij .
Tal como se menciono´ lı´neas arriba, se pueden obtener expresiones analı´ticas para los Ldij y
Lsij . Las expresiones analı´ticas para los Ldij ya fueron obtenidas por Landauro, Macia´ y Sol-
brig [Landauro 03]. En el presente trabajo hacemos una breve discusio´n de dichas expresiones.
Adema´s, tambie´n se obtienen las expresiones analı´ticas para los Lsij . A continuacio´n se muestra
un resumen de lo se hizo para obtener las expresiones analı´ticas para los Ldij y Lsij (mire ape´ndice
B para mayores detalles).
4.3.1. Contribucio´n diamagne´tica Ldij
A continuacio´n se reproduce el procedimiento seguido por Landauro, Macia´ y Solbrig
[Landauro 03] para obtener las expresiones analı´ticas para la contribucio´n diamagne´tica al coe-
ficiente cine´tico, Ldij . Para ello procedemos como sigue (mire el ape´ndice B para mayores de-
talles): (i) introducimos la variable x=β(ε−µ) con β=(kBT )−1. Ası´, la conductividad espectral
σˆd(ε) ≡ σˆd(x), Ec. (4.1), puede expresarse como
σˆd(x) = c0P4(x)/P2(x), (4.7)
con c0 = πB(γ1 + αγ2)
−1, y los polinomios Pi(x) son definidos en el ape´ndice B. (ii) Si em-
pleamos una serie de Taylor de P−12 (x) alrededor de la energı´a de Fermi
3, εF , entonces se obtiene
una forma polinomial para σˆd(x) y la contribucio´n diamagne´tica al coeficiente cine´tico (Ldij), Ec.
(4.4), puede ser integrada te´rmino por te´rmino. La serie se trunco´ despue´s de mantener los seis
primeros te´rminos. (iii) Finalmente, para simplificar el resultado se tomo´ µ ≃ εF . En resumen se
3 Es decir, alrededor de x0 = β(εF − µ).
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obtiene
Ld11 = σ0
[
1 + ξ2bT
2 + ξ4b
2T 4 + (g1ξ4 − g2ξ3)b3T 6
]
Ld12 = −2σ0bT 2
[
ξ1 + ξ3bT
2 +
(1
4
q0g2ξ4 − g3ξ3
)
b2T 4
]
Ld22 = σ0bT 2
[
1 +
21
5
ξ2bT
2 + (q0g3ξ4 − g4ξ3)b2T 4
]
,
(4.8)
donde la definicio´n de los para´metros ξi y gi se indican en el ape´ndice B.
4.3.2. Contribucio´n de los espines Lsij
A continuacio´n se obtienen las expresiones analı´ticas para la contribucio´n de los espines al
coeficiente cine´tico, Lsij . Para ello precedemos como sigue: (i) introducimos la variable x =
(ε− εF − ε′)/ν con µ = εF (Ec. (2.14)). Ası´, la Ec. (4.5) se convierte en
Lsij =
1
2
(−ν)i+j−2
∫
dx σˆs(x) (x+∆)
i+j−2 d
dx
{
tanh
[
βν
2
(x+∆)
]}
, (4.9)
con ∆ = ε′/ν , β = (kBT )
−1 y
σˆs(ε) ≡ σˆs(x) = D exp
(−x2) . (4.10)
(ii) Se reemplaza el desarrollo del binomio de Newton para el te´rmino (x+∆)n (con n = i+j−2),
entonces la ecuacio´n obtenida puede ser integrada por partes. (iii) Se desarrolla en serie de Taylor
el te´rmino tanh[ βν (x+∆)/2 ] alrededor de x0 = −∆, va´lido para | βν (x+∆)/2 | < π/2; es
decir |ε−εF | < πkBTmin, donde Tmin representa la temperatura mı´nima para la cual es va´lida esta
aproximacio´n. Ası´, la contribucio´n de los espines al coeficiente cine´tico Lsij puede ser integrado
te´rmino por te´rmino. La serie se trunco´ despue´s de mantener los tres primeros te´rminos. En
resumen se obtiene
Ls11 = σ0s
[
ν
kBT
− ζ1
(
ν
kBT
)3
+ ζ2
(
ν
kBT
)5]
Ls12 = −σ0sε′
[
ν
kBT
− ζ3
(
ν
kBT
)3
+ ζ4
(
ν
kBT
)5]
Ls22 = σ0sν2
[
4ζ1
ν
kBT
− 6ζ2
(
ν
kBT
)3
+ ζ5
(
ν
kBT
)5]
.
(4.11)
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Estas expresiones son va´lidas para temperaturas mayores que Tmin. Pues a temperaturas menores
que este valor se presentan divergencias en dichas expresiones debido a la dependencia de la
inversa de la temperatura. Para el caso del cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13 esta tem-
peratura es 8 K. Este valor se obtuvo, en un trabajo previo [Espinoza 09], despue´s de realizar la
gra´fica de la expansio´n para Ls11 considerando los primeros te´rminos de tal expansio´n. Se encon-
tro´ que estas gra´ficas convergen al gra´fico cuando so´lo se consideran los tres primeros te´rminos
en la expansio´n para Ls11. Ma´s au´n, dicha convergencia se da para temperaturas mayores que 8
K. Mayor informacio´n acerca de esto puede ser encontrado en la ref. [Espinoza 09].
4.4. Expresiones analı´ticas para los coeficientes de transporte
electro´nico
Dichas expresiones se obtiene al reemplazar las Ecs. (4.8) y (4.11) correspondientes a los
coeficientes cine´ticos, en la Ec. (4.6), correspondiente a los coeficientes de transporte. A conti-
nuacio´n presentamos estas ecuaciones analı´ticas para la conductividad ele´ctrica, termopotencia,
contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica y el nu´mero de Lorenz.
4.4.1. Conductividad ele´ctrica
Para este caso se tiene que la expresio´n analı´tica esta´ dada por
σ(T ) = Ld11(T ) + Ls11(T )
= σd(T ) + σs(T ),
(4.12)
donde
σd(T ) = σ0
[
1 + ξ2bT
2 + ξ4b
2T 4 + (g1ξ4 − g2ξ3)b3T 6
]
(4.13a)
σs(T ) = σ0s
[
ν
kBT
− ζ1
(
ν
kBT
)3
+ ζ2
(
ν
kBT
)5]
(4.13b)
son las contribuciones debido a los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d (diamagne´tica) y
de los espines a la conductividad ele´ctrica, respectivamente.
Se observa de la Ec. (4.12) que la regla inversa de Matthiessen, va´lida para cuasicristales,
sigue mantenie´ndose. Adema´s, de las Ecs. (4.13a) y (4.13b) se observa que conforme se dismi-
nuye la temperatura la contribucio´n diamagne´tica tiende a un valor constante σ0 mientras que la
contribucio´n del espı´n electro´nico aumenta cada vez ma´s4 a medida que se disminuye la tempe-
4 Sin llegar a ser un valor muy grande, pues esta expresio´n (Ec. (4.13b)) es va´lida para temperaturas mayores
que Tmin.
4.4 Expresiones analı´ticas para los coeficientes de transporte electro´nico 53
0 100 200 300
T (K)
200
250
300
350
400
450
500
σ
 
(Ω
 
cm
)-1
(a)
0 10 20 30 40 50
T (K)
246
248
250
252
254
256
σ
 
(Ω
 
cm
)-1
(b)
Figura 4.11: (a) Conductividad ele´ctrica dependiente de la temperatura y (b) es una ampliacio´n de
la figura (a) pero en el intervalo de temperaturas entre 0 y 54 K para el cuasicristal monocristalino
i-Al64Cu23Fe13. Datos experimentales (en cı´rculos) fueron tomados de la Ref. [Dolinsˇek 07].
ratura. Esto conlleva a que se produzca un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica en el re´gimen
de bajas temperaturas. Dicho mı´nimo es debido a la competencia que se produce entre los efec-
tos Hume-Rothery e hibridizacio´n que tienden a disminuir la conductividad ele´ctrica cuando la
temperatura tiende a cero y el efecto magne´tico que tiende a aumentar la misma.
En lo sucesivo los ajustes de los datos experimentales correspondientes a las expresiones
analı´ticas estara´n representadas por lı´neas de color verde, mientras que los ajustes correspondien-
tes a los resultados nume´ricos estara´n representados por lı´neas de color negro y los valores ex-
perimentales por una curva en cı´rculos rojos. Los valores de los para´metros que se utilizaron
para σˆs(ε) se muestran en la Tabla 4.3 mientras que los valores de los para´metros para σˆd(ε) se
muestran en la segunda fila de la Tabla 4.2 con la sola excepcio´n que E es igual a cero. Pues, para
obtener las expresiones analı´ticas se empleo´ la aproximacio´n µ ≃ εF .
En la figura 4.11 se muestra el ajuste de la expresio´n analı´tica para la conductividad ele´ctrica,
Ec. (4.12), comparada con los resultados nume´ricos y con los valores experimentales para el
caso del cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Se observa de dicha comparacio´n que los
resultados estan en buen acuerdo hasta la temperatura de ∼ 150 K, por consiguiente la ventana
de fiabilidad para tal expresio´n analı´tica es 150 K. Puesto que, las disconformidades que el mo-
delo diamagne´tico presenta se da en el re´gimen de bajas temperaturas (T < 90 K), entonces tal
expresio´n analı´tica es suficiente para describir la dependencia de la conductividad ele´ctrica con
la temperatura en el re´gimen de bajas temperaturas (mire figura 4.11b).
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Figura 4.12: (a) Termopotencia dependiente de la temperatura y (b) es una ampliacio´n de la
figura (a) pero en el intervalo de temperaturas entre 0 y 54 K para el cuasicristal monocristalino
i-Al64Cu23Fe13. Datos experimentales (en cı´rculos) fueron tomados de la Ref. [Dolinsˇek 07].
4.4.2. Termopotencia
La expresio´n analı´tica para la termopotencia esta´ dada por
S(T ) =
1
|e|T
Ld12(T ) + Ls12(T )
Ld11(T ) + Ls11(T )
=
1
|e|T
Ld12(T ) + Ls12(T )
σ(T )
,
(4.14)
donde σ(T ) esta´ dado por Ec. (4.12) y
Ld12(T ) = −2σ0bT 2
[
ξ1 + ξ3bT
2 +
(1
4
q0g2ξ4 − g3ξ3
)
b2T 4
]
(4.15a)
Ls12(T ) = −σ0sε′
[
ν
kBT
− ζ3
(
ν
kBT
)3
+ ζ4
(
ν
kBT
)5]
(4.15b)
son las contribuciones debido a los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d (diamagne´tica) y
de los espines al coeficiente cine´tico L12, respectivamente.
En la figura 4.12 se muestra el ajuste de la expresio´n analı´tica para la termopotencia, Ec.
(4.14), comparada con los resultados nume´ricos y con los valores experimentales para el caso
del cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13. De dicha figura observamos que la ventana de
fiabilidad para tal expresio´n es 80 K. Adema´s, de la figura 4.12b se observa que tanto el resultado
analı´tico como el nume´rico no predicen adecuadamente el cambio de pendiente en la termopo-
tencia que muestran los valores experimentales (mire curva en cı´rculos rojos), el cual ocurre a
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Figura 4.13: (a) Contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica dependiente de la temper-
atura y (b) es una ampliacio´n de la figura (a) pero en el intervalo de temperaturas entre 0 y 54 K
para el cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13.
la temperatura de 21 K. Esto tal vez es debido a que los valores de los para´metros (para las
conductividades espectrales σˆd(ε) y σˆs(ε)) que se utilizaron para hacer tales ajustes no sean los
ma´s adecuados, pues como se menciono´ lı´neas arriba los valores de los para´metros para σˆd(ε)
propuestos por Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 07] han sido mantenidos (con ligeras modifi-
caciones) e incluidos ası´ en el ajuste con σˆs(ε). Ma´s adecuado serı´a ajustar completamente σˆd(ε)
y σˆs(ε) a los valores experimentales para encontrar un mejor acuerdo con los datos experimen-
tales de la termopotencia.
4.4.3. Contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica
Para este caso se tiene que la expresio´n analı´tica esta´ dada por
κe(T ) =
1
e2T
{
(Ld22 + Ls22)−
(Ld12 + Ls12)2
Ld11 + Ls11
}
=
1
e2T
[Ld22(T ) + Ls22(T )]− Tσ(T ) [S(T )]2 ,
(4.16)
donde σ(T ), S(T ) esta´n dados por la Ecs. (4.12) y (4.14), respectivamente, y
Ld22(T ) = σ0bT 2
[
1 +
21
5
ξ2bT
2 + (q0g3ξ4 − g4ξ3)b2T 4
]
(4.17a)
Ls22(T ) = σ0sν2
[
4ζ1
ν
kBT
− 6ζ2
(
ν
kBT
)3
+ ζ5
(
ν
kBT
)5]
(4.17b)
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Figura 4.14: (a) Nu´mero de Lorenz dependiente de la temperatura calculado de la Ec. (2.12) y
(b) es una ampliacio´n de la figura (a) pero en el intervalo de temperaturas entre 0 y 54 K para el
cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13.
son las contribuciones debido a los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d (diamagne´tica) y
de los espines al coeficiente cine´tico L22, respectivamente.
La contribucio´n electro´nica a la conductividad te´rmica para el caso del cuasicristal monocris-
talino i-Al64Cu23Fe13 se muestra en la figura 4.13. En dicha figura se muestra el ajuste de la
expresio´n analı´tica, (Ec. (4.16)), comparada con los resultados nume´ricos. Se observa que no
existen disconformidades entre ambos resultados hasta la temperatura de ∼ 200 K. Esto nos
indica que la ventana de fiabilidad para tal expresio´n es 200 K.
4.4.4. Nu´mero de Lorenz
La expresio´n analı´tica para el nu´mero de Lorenz se obtiene a partir de la Ec. (4.18)
L(T ) =
κe(T )
Tσ(T )
, (4.18)
donde κe(T ) y σ(T ) esta´n dados por las Ecs. (4.16) y (4.12), respectivamente.
El nu´mero de Lorenz dependiente de la temperatura para el caso del cuasicristal monocrista-
lino i-Al64Cu23Fe13 se muestra en la figura 4.14a. Se observa de dicha figura que el ajuste de
la expresio´n analı´tica (Ec. (4.18)) comparada con el resultado nume´rico esta´n en buen acuerdo
hasta la temperatura de ∼ 150 K. Esto nos indica que la ventana de fiabilidad para tal expresio´n
es 150 K. En la figura 4.14b se muestra una ampliacio´n de la figura 4.14a pero en el intervalo de
temperaturas entre 0 y 54 K. En esta figura se observa que se presenta un mı´nimo a la temperatura
de ∼ 5 K, cuyo valor mı´nimo es aproximadamente 0.98 que comparado con 1 se diferencia so´lo
en 2 cente´simas. Este valor mı´nimo se atribuye al mı´nimo que presenta la conductividad ele´ctrica,
pues el nu´mero de Lorenz esta dado por L = κe/Tσ. Adema´s esas pequen˜as diferencias que
existen entre ambos resultados, se debe a correcciones del orden de mile´simas y en esta figura
son perceptibles so´lo debido a la escala que se ha tomado para los ejes de abscisas y ordenadas.
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4.5. Determinacio´n del mı´nimo en la conductividad ele´ctrica
Otro punto importante de este modelo es que para el caso de la conductividad ele´ctrica nos
permite determinar la temperatura en la cual esta presenta un mı´nimo. En el ape´ndice C se
muestran los ca´lculos detallados para obtener esta temperatura analı´tica, T analitmin . Dicha relacio´n
esta´ dada por
T analitmin =
{
3
8
ǫν
k3Bξ2π
5/2
D
B
}1/3
(4.19)
donde ǫ y ξ2 se definen en el ape´ndice B. Esta´ expresio´n se escribe explı´citamente como
T analitmin =


3
8
Dν
Bk3Bπ
5/2

 (γ1ǫ22 + αγ2ǫ21)3
(γ1ǫ22 + αγ2ǫ
2
1) (γ1ǫ
4
2 + αγ2ǫ
4
1)− 4αγ1γ2
(
δ˜1ǫ22 − δ˜2ǫ21
)2




1/3
(4.20)
con
ǫ2i = γ
2
i + δ˜
2
i , δ˜i = δi − µ, i = 1, 2,
donde al reemplazar los valores de los para´metros dados por las Tablas 4.2 (segunda fila) y
4.3, con µ ≃ εF , obtenemos la temperatura analı´tica T analitmin ≃ 19.4 K la cual se encuentra
dentro del rango de valı´dez en comparacio´n con la temperatura experimental, T expmin = 21 K.
Cabe mencionar tambie´n que la curva para σ(T ) obtenida mediante integracio´n nume´rica de los
coeficientes cine´ticos Ld11 y Ls11 (Ec. (4.12)) presenta un mı´nimo a la temperatura T nummin = 19 K
(donde T nummin representa la temperatura nume´rica). Un resumen de esto puede verse en la Tabla
4.4. Haciendo una comparacio´n de estas tres temperaturas podemos notar que la expresio´n dada
por la Ec. (4.20) esta´ en buen acuerdo con el resultado nume´rico y el valor experimental. En la
figura 4.15 se muestra una comparacio´n de estas tres temperaturas.
Tabla 4.4: Temperaturas en la cual ocurre un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica.
T expmin T
num
min T
analit
min
21 K 19 K 19.4 K
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Figura 4.15: Comparacio´n de las temperaturas en la cual ocurre un mı´nimo en la conductividad
ele´ctrica para el cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13. Estos valores esta´n dados en la Tabla
4.4.
4.6. Importancia de la contribucio´n magne´tica en los
coeficientes de transporte electro´nico
De los resultados mostrados lı´neas arriba, se tiene que la conductividad ele´ctrica y la ter-
mopotencia esta´n dados por las Ecs. (4.12) y (4.14)
σ(T ) = σd(T ) + σs(T ) −
S(T ) =
1
|e|T
Ld12(T ) + Ls12(T )
σd(T ) + σs(T )
,
respectivamente. Donde σd, σs y Ld12 esta´n dados por las Ecs. (4.13a), (4.13b) y (4.15a), respec-
tivamente, mientras que Ls12 esta´ dado por
Ls12(T ) = −σ0sε′
[
ν
kBT
− ζ3
(
ν
kBT
)3
+ ζ4
(
ν
kBT
)5]
. (4.15b)
Si consideramos ε′ igual a cero; es decir, consideramos que la gaussiana esta´ centrada
en la energı´a de Fermi (mire Ec. (4.2)), entonces se tendrı´a que Ls
12
es igual a cero. Ası´, las
Ecs. (4.12) y (4.14) se reescriben en una forma ma´s compacta; es decir
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Figura 4.16: Comparacio´n de los para´metros λ calculado tanto nume´rica (curva de color negro)
como analı´ticamente (curva de color verde). En esta figura se muestra la dependencia de λ con
la temperatura dentro del rango de 8 K hasta 105 K mientras que en el gra´fico interno se muestra
la dependencia en todo el rango de temperaturas (desde 8 K hasta 340 K). Los valores de los
para´metros que se utilizaron para hacer estas gra´ficas esta´n dados en las Tablas 4.2 (segunda
fila) y 4.3, con la excepcio´n de que E y ε′ son iguales a cero, para el cuasicristal monocristalino
i-Al64Cu23Fe13.
σ(T ) = σd(T ) {1 + λ(T )} (4.21a)
S(T ) = Sd(T )
{
1
1 + λ(T )
}
con Sd(T ) =
1
|e|T
Ld12(T )
σd(T )
, (4.21b)
donde se ha introducido el para´metro adimensional, λ, dependiente de la temperatura
λ(T ) =
σs(T )
σd(T )
=
Ls11(T )
Ld11(T )
. (4.22)
Este para´metro λmuestra la relevancia de la contribucio´n de los espines en los coeficientes
de transporte electro´nico. Dicho para´metro puede calcularse utilizando tanto te´cnicas nume´ri-
cas como analı´ticas. Ası´, utilizando te´cnicas analı´ticas se tiene que λ esta´ dado por
λ analit(T ) =
σ0s
σ0


ν
kBT
− ζ1
(
ν
kBT
)3
+ ζ2
(
ν
kBT
)5
1 + ξ2bT 2 + ξ4b2T 4 + (g1ξ4 − g2ξ3)b3T 6

 . (4.23)
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Los resultados tanto nume´ricos como analı´ticos para λ(T ) se muestran en la figura 4.16.
En dicha figura se aprecia que ambos resultados estan en buen acuerdo en todo el rango de
temperaturas, desde 8 K hasta 340 K (mire gra´fico interno), salvo las pequen˜as diferencias para
temperaturas menores que 10 K (mire figura).Ma´s au´n, se observa que este para´metro, λ(T ),
es relevante hasta la temperatura de ∼ 20 K, teniendo un valor aproximado de un cente´simo.
Despue´s de este valor de temperatura (20 K) el para´metro λ so´lo esta´ cambiando en el orden de
las mile´simas llegando a ser un valor casi constante para temperaturas superiores de 150 K, tal
como puede apreciarse en el gra´fico interno de la figura 4.16.
Debe notarse que la relevancia del para´metro λ hasta la temperatura de 20 K esta en
conformidad con los resultados experimentales tanto para la conductividad ele´ctrica como
para la termopotencia porque justo a esta temperatura, aproximadamente, se presenta el mı´ni-
mo en la conductividad ele´ctrica y el cambio de pendiente en la termopotencia. Adema´s, este
resultado es consistente con el cambio en la susceptibilidad (descrito en la subseccio´n 4.2.1).
Por otro lado, este para´metro puede ser relevante a temperaturas superiores de 20 K en otros
sistemas cuasicristalinos, tales como el sistema Al-Pd-Mn donde el mı´nimo en la conductividad
ele´ctrica se presenta a temperaturas dentro del rango de 40 K y 180 K [Sagdeo 11]. Esto nos
llevarı´a a pensar que la contribucio´n de los espines en los coeficientes de transporte electro´nico
es relevante hasta temperaturas entre 40 K y 180 K.
Capı´tulo 5
Aplicaciones del modelo propuesto
En el presente capı´tulo se muestran aplicaciones del modelo propuesto en el capı´tulo 4
para los siguientes sistemas: los policuasicristales i-Al62Cu25.5Fe12.5 y i-Al64Cu23Fe13 (tanto
para la fase so´lida como para su contraparte nanoestructurada), y para el monocuasicristal i-
Al70.8Pd20.9Mn8.3. Los resultados indican que el modelo describe satisfactoriamente la dependen-
cia con la temperatura de los coeficientes de transporte electro´nico, tales como la conductividad
ele´ctrica y la termopotencia. Ma´s au´n, el modelo determina la temperatura en la cual se presenta
un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica. Finalmente, se propone el para´metro λ que nos permite
cuantificar el efecto magne´tico sobre los coeficientes de transporte electro´nico.
5.1. Breve introduccio´n del magnetismo en los sistemas
cuasicristalinos Al-Pd-Mn y Al-Cu-Fe
La literatura muestra que el sistema cuasicristalino Al-Pd-Mn presenta magnetismo intenso
[Fukamichi 99, Sagdeo 11]. En general estos sistemas son considerados paramagne´ticos (suscep-
tibilidad positiva). Adema´s, dichos sistemas presentan un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica
en temperaturas dentro del rango de 40 K a 180 K [Barzola 07, Escudero 99, Sagdeo 11] y al-
gunas veces, adicionalmente, un ma´ximo a bajas temperaturas dentro del rango de 2 K a 25 K
[Barzola 07, Escudero 99, Sagdeo 11]. Por ejemplo, un mı´nimo se presenta a las temperaturas
de 60 K, 143.9 K y 128 K para los cuasicristales icosae´dricos monocristalinos Al70.5Pd21.2Mn8.3
[Dolinsˇek 02] y Al70.8Pd20.9Mn8.3 [Pope 99], y policristalino Al70Pd20Mn10 [Sagdeo 11]. A dife-
rencia de los sistemas cuasicristalinos del tipo Al-Pd-Mn, los sistemas del tipo Al-Cu-Fe presen-
tan magnetismo de´bil; por ejemplo, analizando la dependencia con la temperatura de la suscepti-
bilidad magne´tica para el sistema Al-Cu-Fe (figura 1.b de la Ref. [Dolinsˇek 07], reproducida en
la figura 4.6 del presente trabajo, para i-Al64Cu23Fe13 y figura 9.1.a de la Ref. [Fukamichi 99]
para i-Al65Cu20Fe15), se observa que el cuasicristal i-Al64Cu23Fe13 hace una transicio´n del esta-
do paramagne´tico (χ > 0) al estado diamagne´tico (χ < 0) a la temperatura de 7 K [Dolinsˇek 07]
mientras que el cuasicristal i-Al65Cu20Fe15 muestra un comportamiento paramagne´tico (χ > 0)
en todo el rango de temperaturas (desde 0 K hasta 200 K), tendiendo a cero la susceptibilidad para
temperaturas mayores a 100 K [Fukamichi 99]. Es por ello, que se dice que los sistemas cuasi-
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cristalinos Al-Cu-Fe presentan magnetismo de´bil. Dichos sistemas tambie´n presentan un mı´nimo
en la conductividad ele´ctrica en temperaturas dentro del rango de 10 K a 30 K. Por ejemplo, 21
K, 22.3 K y 12 K para los cuasicristales icosae´dricos monocristalino Al64Cu23Fe13 [Dolinsˇek 07]
y, policristalinos Al62Cu25.5Fe12.5 [Bilusˇic´ 00] y Al64Cu23Fe13 (so´lido) [Quispe 11], respectiva-
mente. Como los cuasicristales Al62Cu25.5Fe12.5 y Al64Cu23Fe13, el sistema Al70.8Pd20.9Mn8.3
tambie´n presenta un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica que se considera es resultado del mag-
netismo de´bil (para los dos primeros) o intenso (para el u´ltimo) que presentan dichos cuasi-
cristales. Por consiguiente, estos cuasicristales son candidatos para aplicar el modelo propuesto
en el capı´tulo anterior.
A continuacio´n se presentan aplicaciones del modelo modificado propuesto en el capı´tulo
anterior para los cuasicristales icosae´dricos policristalinos Al62Cu25.5Fe12.5 y Al64Cu23Fe13, y
monocristalino Al70.8Pd20.9Mn8.3 para el caso de los coeficientes de transporte electro´nico, tales
como la conductividad ele´ctrica y la termopotencia. Los valores experimentales fueron tomados
de las Refs. [Bilusˇic´ 00], [Quispe 11] y [Pope 99], respectivamente.
5.2. Conductividad ele´ctrica y termopotencia
En primer lugar se menciona que las curvas para la dependencia con la temperatura de la
conductividad ele´ctrica y la termopotencia tanto para los policuasicristales i-Al62Cu25.5Fe12.5 y
i-Al64Cu23Fe13 (fase so´lida y nanoestructurada (luego de 5 h de aplicar molienda meca´nica a
Tabla 5.1: Valores de los para´metros electro´nicos para las conductividades espectrales σˆd(ε)
(Ec. (4.1)) y σˆs(ε) (Ec. (4.2)) para los cuasicristales Al62Cu25.5Fe12.5, Al70.8Pd20.9Mn8.3 y
Al64Cu23Fe13 (tanto para la fase so´lida (0 h) y como para la fase nanoestructurada (5 h)). Los
valores δ1 = −200 meV, γ1 = 1350 meV y δ2 = 230 meV (para la contribucio´n diamagne´tica)
son tomados como valores fijos del sistema cuasicristalino i-Al-Cu-Fe [Landauro 02].
Diamagne´tico Espines
B α γ2 εF D ν ε
′
(Ω cm eV)−1 meV meV (Ω cm)−1 meV meV
Al62Cu25.5Fe12.5 991.08 0.98 43 217 10 1 0.2
Al70.8Pd20.9Mn8.3 736.38 1.47 31 111 95 3 0
Al64Cu23Fe13 (0 h) - 1.49 52.5 256 3200 1 0
Al64Cu23Fe13 (5 h) - 0.91 100 155 -20000 2 0
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la muestra so´lida)) como para el monocuasicristal i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 se representan por curvas
en cı´rculos rojos para los valores experimentales, curvas en lı´neas so´lidas de color azul y ne-
gro para los resultados nume´ricos considerando so´lo la contribucio´n diamagne´tica (que toma en
cuenta los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n de los orbitales sp de aluminio con los orbitales
d del metal de transicio´n activo-Fe y Mn en el presente trabajo-) y la contribucio´n combinada
diamagne´tica y de espines (que toma en cuenta los efectos magne´ticos), respectivamente, y las
curvas en lı´neas a rayas de color verde para los resultados analı´ticos. Los valores de los para´me-
tros electro´nicos para obtener los resultados nume´ricos y analı´ticos tanto para la contribucio´n
diamagne´tica como la de espines se muestran en la Tabla 5.1. Adema´s las temperaturas de tra-
bajo para dichos cuasicristales son desde 4 K hasta 325 K para el cuasicristal i-Al62Cu25.5Fe12.5,
desde 5 K hasta 294 K para el cuasicristal i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 y desde 4.2 K hasta 300 K para el
cuasicristal Al64Cu23Fe13, y los regı´menes de bajas temperaturas para dichos cuasicristales son:
temperaturas < 105 K, 180 K y, 50 K (fase so´lida) y 90 K (fase nanoestructurada), respectiva-
mente.
En la figura 5.1 se muestran los valores experimentales para la conductividad ele´ctrica y la
termopotencia, se observa que estos presentan un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica y un
cambio de pendiente casi imperceptible en la termopotencia a las temperaturas de 22.3 K
para el cuasicristal i-Al62Cu25.5Fe12.5 y 143.9 K para el cuasicristal i-Al70.8Pd20.9Mn8.3, respecti-
vamente. Considerando so´lo la contribucio´n diamagne´tica se observa que los resultados nume´ri-
cos para tales coeficientes de transporte estan en buen acuerdo con los valores experimentales
para casi todo el rango de temperaturas de trabajo, como se aprecia en las figuras 5.1.a.1, 5.1.a.3
y 5.1.b.3. Sin embargo, en el re´gimen de bajas temperaturas se aprecia una disconformidad con
los valores experimentales como puede observarse en las figuras 5.1.a.2, 5.1.a.4, 5.1.b.1, 5.1.b.2
y 5.1.b.4. Esto se atribuye a que la contribucio´n diamagne´tica so´lo considera efectos tales
como los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n de los orbitales sp de Al con los orbitales
d del metal de transicio´n activo (Fe, Mn) y no efectos magne´ticos. Ası´, aplicando el modelo
modificado, que considera tanto las contribuciones diamagne´tica como de espines; es decir, el
modelo modificado considera tanto los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d como
efectos magne´ticos, se logra salvar esas disconformidades presentes cuando so´lo se considera la
Tabla 5.2: Temperaturas en la cual se presenta un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica.
T expmin T
num
min T
analit
min T
analit
min
dado por la Ec. (4.20)
Al62Cu25.5Fe12.5 22.3 K 24.2 K 24.2 K 24.8 K
Al70.8Pd20.9Mn8.3 143.9 K 144.0 K 143.6 K 150.4 K
Al64Cu23Fe13 (0 h) 12.0 K 11.4 K 11.6 K 12.6 K
64 5. Aplicaciones del modelo propuesto
contribucio´n diamagne´tica. Esto se aprecia mejor observando las figuras 5.1.a.5, 5.1.a.7, 5.1.b.5
y 5.1.b.7 donde dichas figuras muestran el buen acuerdo que existe entre los resultados tanto
nume´ricos como analı´ticos con los valores experimentales para todo el rango de temperaturas de
trabajo, inclusive en el re´gimen de bajas temperaturas se observa el buen acuerdo entre dichos
resultados con los experimentos, como se aprecia en las figuras 5.1.a.6, 5.1.a.8, 5.1.b.6, y 5.1.b.8.
Ma´s au´n, el modelo modificado es capaz de determinar analı´ticamente la temperatura en la
cual se presenta un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica, siendo 24.8 K para el cuasicristal i-
Al62Cu25.5Fe12.5 y 150.4 K para el cuasicristal i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 que comparadas con los valo-
res experimentales 22.3 K y 143.9 K, respectivamente, nos dan un error del 11.2% y 4.5% para
el primer y el segundo cuasicristal. Estos valores analı´ticos de temperaturas mı´nimas se obtu-
vieron reemplazando los valores de los para´metros electro´nicos, coleccionados en la Tabla 5.1,
en la Ec. (4.20). Esta comparacio´n se puede ver mejor en la Tabla 5.2. De dicha Tabla se observa
el buen acuerdo que existe entre nuestros resultados analı´ticos y nume´ricos con los valores ex-
perimentales. Mostrando ası´, otra vez, la conformidad que existe entre los resultados obtenidos
con los valores experimentales para la conductividad ele´ctrica y la termopotencia.
En la figura 5.2 se muestra la dependencia con la temperatura de la conductividad ele´ctri-
ca normalizada (σ(T )x10/σ(300 K)) para el policuasicristal i-Al64Cu23Fe13, tanto para las fases
so´lida como para su contraparte nanoestructurada. Esta u´ltima fase la obtuvo Quispe y colabo-
radores [Quispe 11] despue´s de moler la fase so´lida (precursor) utilizando la te´cnica de molienda
meca´nica durante 5 h. De la figura 5.2.a.1 se observa el buen acuerdo que existe entre los valores
experimentales para la fase so´lida con los resultados nume´ricos obtenidos aplicando el modelo
diamagne´tico, excepto para temperaturas superiores a 200 K, donde se aprecia una disconformi-
dad entre ambos. Esto puede deberse quiza´s a que el potencial quı´mico presenta generalmente
una dependencia con la temperatura (mire Ec. (2.14)) que no ha sido tomada en cuenta en el
presente ajuste. La importancia de dicha dependencia puede analizarse de medidas de termopo-
tencia, ya que esta cantidad fı´sica es muy sensible a variaciones del potencial quı´mico con la
temperatura [Landauro 02]. Para las medidas consideradas en el presente trabajo no se cuenta
con medidas de termopotencia y por ello no se puede saber con seguridad si el potencial quı´mico
presenta dependencias con la temperatura o no. Adicionalmente, en el re´gimen de bajas tempera-
turas, mire figura 5.2.a.2, tambie´n se aprecia una disconformidad entre los valores experimen-
tales y los resultados nume´ricos. Ma´s au´n, los valores experimentales muestran un mı´nimo en la
conductividad a la temperatura de 12 K mientras que los resultados nume´ricos no muestran tal
mı´nimo. Ası´, cuando aplicamos el modelo modificado se logra salvar esas disconformidades en
el re´gimen de bajas temperaturas, pero au´n persisten disconformidades a temperaturas > 220 K
(mire figura 5.2.a.3). Sin embargo, a pesar de ese buen acuerdo, los resultados tanto nume´ricos
como analı´ticos so´lo muestran la tendencia de los valores experimentales tal como se observa
en la figura 5.2.a.4. Debe notarse que a pesar que los resultados obtenidos so´lo muestran la ten-
dencia de los valores experimentales, estos son capaces de determinar la temperatura en la cual
ocurre un mı´nimo en la conductividad. Proporciona´ndonos, ası´, los valores de 11.4 K (nume´rico)
y 12.6 K (analı´tico) que comparados con el valor experimental 12 K estan en buen acuerdo. Esto
muestra, otra vez, la aplicabilidad del modelo modificado para estudiar las propiedades
electro´nicas de cuasicristales que presentan magnetismo.
Finalmente, de la figura 5.2.b.1 se observa el buen acuerdo que existe entre los valores ex-
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Figura 5.1: Comparacio´n de las conductividades ele´ctricas y termopotencias para los cuasi-
cristales i-Al62Cu25.5Fe12.5 y i-Al70.8Pd20.9Mn8.3. Mire texto para los detalles.
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Figura 5.2: Dependencia de la temperatura de la conductividad ele´ctrica normalizada
σ(T )x10/σ(300K) para el policuasicristal i-Al64Cu23Fe13 en las fases (a) so´lida (0 h) y (b) na-
noestructurada (5 h). Mire texto para los detalles.
perimentales para la fase nanoestructurada con los resultados nume´ricos obtenidos aplicando el
modelo diamagne´tico para temperaturas superiores a 75 K. Sin embargo, en el re´gimen de bajas
temperaturas se aprecia una disconformidad entre dichas cantidades (valores experimentales y
resultados nume´ricos), tal como se observa en la figura 5.2.b.2. Estas disconformidades tambie´n
se deben a efectos magne´ticos que no son considerados en el modelo diamagne´tico, puesto que
esta fase muestra propiedades magne´ticas en todo el rango de temperaturas (desde 4.2 K hasta
300 K) como fue reportado por Pillaca [Pillaca 11]. Ası´, cuando aplicamos el modelo modificado
se logra salvar estas disconformidades, mostrando ası´ el buen acuerdo que existe entre los resul-
tados nume´ricos y analı´ticos con los valores experimentales en todo el rango de temperaturas
(mire figura 5.2.b.3), y especialmente en el re´gimen de bajas temperaturas (mire figura 5.2.b.4).
Para el caso del cuasicristal Al64Cu23Fe13 nanoestructurado, el factor de escala, D, para la
conductividad espectral σˆs(ε) se tomo´ con signo negativo (mire Tabla 5.1) mientras que para
el caso de la fase so´lida se tomo´ con signo positivo. Esto porque en el caso de la fase so´lida
se presenta un mı´nimo en la conductividad dando cuenta ası´ de un aumento en la misma, y
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por consiguiente de un aumento en la DOS1 y a su vez de un aumento en la conductividad
espectral (vı´a la relacio´n de Einstein), cuando se disminuye la temperatura a partir de T expmin ;
mientras que en el caso de la fase nanoestructurada no se presenta un mı´nimo ni tampoco un
ma´ximo pero si una disminucio´n de la conductividad cuando se disminuye la temperatura (mire
figuras 5.2.b.1- 4), esto indica que la gaussiana, dado por σˆs(ε), que se adiciona a la conductividad
espectral total debe ser invertida para ası´ dar cuenta que la conductividad disminuye conforme
se va disminuyendo la temperatura.
Otro punto muy importante que hay que notar es que la conductividad ele´ctrica para el ca-
so del cuasicristal i-Al64Cu23Fe13 tanto para la fase nanoestructurada como para la fase so´lida
muestran un comportamiento muy diferente a bajas temperaturas (como puede observarse en las
figuras 5.2.a.4 y b.4). En el caso de los materiales cuasicristalinos, este comportamiento ha sido
asociado a efectos magne´ticos (tal como se menciono´ lı´neas arriba y como tambie´n se propone
en la Ref. [Dolinsˇek 07]), como un resultado de la competencia entre las interacciones Kondo y
RKKY. Ma´s au´n, en el caso de los cuasicristales nanoestructurados el comportamiento experi-
mental de su conductividad podrı´a asociarse tambie´n a la disminucio´n del orden aperio´dico de
largo alcance, debido a la reduccio´n del taman˜o de grano, junto con el incremento de la regio´n
intersticial y con ello del comportamiento magne´tico.
En resumen, el modelo modificado describe satisfactoriamente la dependencia con la
temperatura de los coeficientes de transporte electro´nico para los policuasicristales icosae-
dricos Al62Cu25.5Fe12.5 y Al64Cu23Fe13, y para el monocuasicristal i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 en
todo el rango de temperaturas, especialmente en el re´gimen de bajas temperaturas. Ma´s
au´n, el modelo determina la temperatura en la cual se presenta un mı´nimo en la conductivi-
dad ele´ctrica. Mostrando ası´, otra vez, la aplicabilidad del modelo modificado a cuasicristales
que presentan magnetismo ya sea intenso o de´bil.
5.3. Importancia de la funcio´n λ(T )
Vale la pena mencionar que la ecuacio´n (4.21) nos permite cuantificar el efecto magne´tico
sobre la conductividad ele´ctrica y termopotencia de los cuasicristales. En las figuras 5.3.a.1 y
5.3.b.1 se muestra la dependencia con la temperatura del para´metro λ. Podemos notar que λ es
aproximadamente 3 veces mayor para el cuasicristal i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 con respecto al cuasi-
cristal i-Al62Cu25.5Fe12.5. Esto da cuenta fenomeno´logicamente que los efectos magne´ticos en el
primer cuasicristal son mayores que en el segundo cuasicristal. Ma´s au´n, la influencia de λ es
relevante so´lo a bajas temperaturas (mire figuras 5.3.a.2 y 5.3.b.2), como es esperado dado que
los efectos magne´ticos desaparecen cuando se incrementa la temperatura.
Adicionalmente, en las figuras 5.3.c.1 y 5.3.d.1 tambie´n se muestra la dependencia con la
temperatura de λ para el caso de los cuasicristales Al64Cu23Fe13 so´lido y nanoestructurado, res-
pectivamente. Tambie´n se observa que λ es importante so´lo a bajas temperaturas (mire figuras
5.3.c.2 y 5.3.d.2), puesto que los efectos magne´ticos desaparecen al incrementar la temperatura.
Estos efectos magne´ticos son un resultado de la competencia entre los efectos Kondo y RKKY.
1 Alrededor de la energı´a de Fermi εF .
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Figura 5.3: Comparacio´n de las funciones λ(T ) para los cuasicristales (a) Al62Cu25.5Fe12.5, (b)
Al70.8Pd20.9Mn8.3, y Al64Cu23Fe13 (c) so´lido y (d) nanoestructurado. Las curvas en lı´neas so´lidas
de color negro representan los resultados obtenidos nume´ricamente (integracio´n nume´rica de la
Ec. (4.22)) mientras que las curvas en lı´neas a rayas de color verde representan los resultados
obtenidos analı´ticamente mediante la Ec. (4.23).
Entonces, el signo diferente en λ para los cuasicristales Al64Cu23Fe13 so´lido y nanoestructurado
indica que en el primero prima el efecto Kondo mientras que en el segundo el efecto RKKY.
Comparando los valores absolutos de λ vemos que la muestra nanoestructurada presenta valores
que son aproximadamente 10 veces ma´s grandes que para la muestra so´lida, lo cual es esperado
porque en la Ref. [Quispe 11] se muestra que al nanoestructurar el cuasicristal aparecen sitios
magne´ticos en las zonas intersticiales de los granos aumentado el efecto magne´tico en el trans-
porte electro´nico.
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5.3.1. Forma alternativa para el para´metro λ
De la Ec. (4.23) se tiene que la funcio´n λ(T ) esta´ dada por
λ analit(T ) =
σ0
σ0s


ν
kBT
− ζ1
(
ν
kBT
)3
+ ζ2
(
ν
kBT
)5
1 + ξ2bT 2 + ξ4b2T 4 + (g1ξ4 − g2ξ3)b3T 6

 .
Si so´lo consideramos un te´rmino en la contribucio´n de espines (numerador) y dos te´rminos en la
contribucio´n diamagne´tica (denominador), entonces la relacio´n para λ(T ) se puede simplificar
aproximadamente a
λ analit(T ) =
(
σ0s ν
σ0kB
)
1
T (1 + ξ2bT 2)
(5.1)
Por otro lado, de la Ec. (C.2) se tiene que T analitmin esta´ dado por
T analitmin =
{
σ0s ν
2 σ0 ξ2 b kB
}1/3
,
Ası´, al despejar σ0sν/σ0kB de tal ecuacio´n, se obtiene
σ0s ν
σ0kB
= 2 ξ2 b(T
analit
min )
3. (5.2)
Por consiguiente la Ec. (5.1) se convierte en
λ analit(T ) = (T analitmin )
3
{
2 ξ2 b
T (1 + ξ2bT 2)
}
, (5.3)
con b = π2k2B/3. Adema´s, como T
analit
min ≈ T expmin podemos escribir
λ(T ) ≈ (T expmin )3
{
2 ξ2 b
T (1 + ξ2bT 2)
}
. (5.4)
Se puede notar de la Ec. (5.4) que la funcio´n λ so´lo depende de T expmin y del coeficiente elec-
tro´nico ξ2, puesto que b = π
2k2B/3 es una cantidad conocida. Entonces, si nosotros queremos
ajustar cualquier curva experimental de conductividad versus temperatura que presente un mı´ni-
mo a la temperatura T expmin , lo primero que se debe hacer es ajustar tal curva experimental con
la expresio´n analı´tica para σd(T ) para ası´ poder hallar el valor del coeficiente electro´nico ξ2
y por consiguiente el ajuste final se obtendra´ cuando se ajuste dicha curva experimental con la
expresio´n dado por la Ec. (4.21a), con la expresio´n analı´tica para λ(T ) dado por la Ec. (5.4).
Por otro lado, en la segunda columna de la Tabla 5.3 se muestran los valores del coeficiente
electro´nico ξ2 para cuatro tipos de cuasicristales, tales como: Al64Cu23Fe13 (monocristalino),
Al62Cu25.5Fe12.5, Al70.8Pd20.9Mn8.3 y Al64Cu23Fe13 (so´lido policristalino). De dicha columna
podemos ver que estos valores no esta´n relacionados unos con los otros, sin embargo, cuando
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Tabla 5.3: Valores de los coeficientes electro´nicos ξ2 para cuatro tipos de cuasicristales:
Al64Cu23Fe13 (monocristalino, (Mc)), Al62Cu25.5Fe12.5, Al70.8Pd20.9Mn8.3 y Al64Cu23Fe13 (so´li-
do policristalino (Pc)). El valor del para´metro b = π2k2B/3 es igual a 2.45x10
−8 (eV/K)2.
Cuasicristal ξ2 ξ2b ξ
′ T expmin Referencia
(eV)−2 (10−5 K−2) (10−5 K−2) (K)
Al64Cu23Fe13 (Mc) 564.8115 1.3839 0.95 21.0 [Dolinsˇek 07]
Al62Cu25.5Fe12.5 474.6363 1.1629 1.38 22.3 [Bilusˇic´ 00]
Al70.8Pd20.9Mn8.3 14.1018 0.0346 0.035 143.9 [Pope 99]
Al64Cu23Fe13 (Pc) 277.1567 0.6791 0.69 12.0 [Quispe 11]
multiplicamos el coeficiente electro´nico ξ2 con el para´metro b (= π
2k2B/3 = 2.45x10
−8 (eV/K)2)
podemos ver de la tercera columna de la Tabla 5.3 que estos productos (ξ2b) aparentemente
esta´n relacionados. Ası´, promediando dichos productos se obtiene un valor promedio ξ igual a
0.71x10−5 K−2. Por consiguiente, utilizando este valor promedio, la Ec. (5.4) se convierte en
λ(T ) ≈ (T expmin )3
{
1.42x10−5
T (1 + 0.71x10−5T 2)
}
. (5.5)
En las gra´ficas internas de la figura 5.4 se muestra una comparacio´n gra´fica de las expresiones
analı´ticas para la funcio´n λ(T ) obtenidas mediante las Ecs. (4.23) y (5.5) que son representadas
por las curvas de colores verde y morado, respectivamente. De dichas gra´ficas se observa que
a pesar del buen acuerdo que existe entre los resultados obtenidos mediante las Ecs. (4.23) y
(5.5) para los cuasicristales mono- y policristalino Al64Cu23Fe13 (mire gra´ficas 5.4.a.1 y 5.4.d.1),
no se aprecia tal acuerdo para los otros dos cuasicristales Al62Cu25.5Fe12.5 y Al70.8Pd20.9Mn8.3
(mire gra´ficas 5.4.b.1 y 5.4.c.1). Por ello, si consideramos el valor promedio, ξ, entre los lı´mites
del mı´nimo y ma´ximo valor para el producto ξ2b (mire tercera columna de la Tabla 5.3), el cual
es representado por el para´metro ξ′, se obtiene la relacio´n ma´s general (en comparacio´n con la
expresio´n dada por la Ec. (5.5)),
λ(T ) = (T expmin )
3
{
2 ξ′
T (1 + ξ′T 2)
}
, (5.6)
donde tenemos que
ξ′ = (0.71 ± 0.67)x10−5 K−2. (5.7)
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Figura 5.4: Comparacio´n de las expresiones analı´ticas para la funcio´n λ(T ) para los cuasicristales
(a) Al64Cu23Fe13 (monocristalino), (b) Al62Cu25.5Fe12.5, (c) Al70.8Pd20.9Mn8.3 y (d) Al64Cu23Fe13
(so´lido policristalino). Las curvas en lı´neas de colores verde y morado representan los resultados
obtenidos mediante las Ecs. (4.23) y (5.5), respectivamente, mientras que las curvas en lı´neas de
color celeste representan los resultados obtenidos mediante la Ec. (5.6) con los valores de ξ′ y
T expmin dados por la cuarta y quinta columna de la Tabla 5.3, respectivamente.
Ası´, haciendo una comparacio´n gra´fica de las expresiones analı´ticas para la funcio´n λ(T ) obtenidas
mediante las Ecs. (4.23) y (5.6), las cuales son representadas por las curvas de colores verde y
celeste, respectivamente, en las figuras 5.4.a.2-5.4.d.2, se observa el buen acuerdo para los cua-
tro tipos de cuasicristales estudiados (mire Tabla 5.3 para los valores de ξ′ empleados). Esto nos
lleva a pensar que la expresio´n analı´tica para la funcio´n λ(T ) dada por la Ec. (4.23) puede
reemplazarse por la expresio´n analı´tica dada por la Ec. (5.6), donde so´lo se necesitarı´a conocer
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Figura 5.5: Representacio´n gra´fica de la expresio´n analı´tica para la funcio´n λ(T ). La curva en
lı´nea de color celeste representan los resultados obtenidos mediante la Ec. (5.6) con los valores
de ξ′ y T expmin iguales a 0.95x10
−5 K−2 y 21 K, respectivamente, mientras que la curva en cı´rculos
rojos representa los resultados obtenidos mediante la Ec. (5.10) con el valor de Θ = 1.6x10−3
emu/mol. χ(T ) son los resultados experimentales de la susceptibilidad magne´tica para el cuasi-
cristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13 tomados de la Ref. [Dolinsˇek 07].
el valor exacto del para´metro ξ′ pero que se propone estara´ en el rango indicado en la Ec. (5.7).
Alternativamente, la funcio´n λ(T ) puede expresarse en funcio´n de la susceptibilidad magne´tica
χ(T ); es decir,
λ(T ) = A [χ(T ) + Θ] , (5.8)
donde A con unidades inversa y Θ con unidades de la susceptibilidad magne´tica son para´metros
de ajuste. Considerando los resultados experimentales de la susceptibilidad magne´tica para el
cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13 (tomados de la Ref. [Dolinsˇek 07]) se ajusta los re-
sultados de la funcio´n λ(T ) dada por la Ec. (5.6) (con los valores de ξ′ = 0.95x10−5 K−2 y T expmin
= 21 K), con los resultados obtenidos del segundo miembro de la Ec. (5.8). Los resultados de
este ajuste se muestran en la figura 5.5 y los valores de los para´metros son: A = 21 (emu/mol)−1
y Θ = 1.6x10−3 emu/mol. De dicha figura se observa el buen acuerdo que existe entre los re-
sultados dados por los segundos miembros de las Ecs. (5.6) y (5.8). Ma´s au´n, el para´metro A
esta´ relacionado con el valor de la T expmin , a trave´s de la siguiente expresio´n
A = zT expmin , (5.9)
donde z es la constante de proporcionalidad entreA y T expmin con unidades de (emu-K/mol)
−1. Ası´,
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la Ec. (5.8) puede reescribirse como
λ(T ) = zT expmin [χ(T ) + Θ] . (5.10)
Para el caso del cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13 los valores de los para´metros son
z = 1 (emu-K/mol)−1 y Θ = 1.6x10−3 emu/mol. Vale la pena mencionar que la aplicacio´n de la
Ec.(5.10) permite identificar que los cambios en la conductividad ele´ctrica y la termopotencia,
dados por λ, esta´n relacionados con los efectos magne´ticos, los cuales se evidencian a trave´s de
la susceptibilidad magne´tica, en clara coherencia con las discusiones previas.
En resumen, la funcio´n λ(T ) puede obtenerse vı´a dos caminos: uno es a trave´s de la Ec.
(5.6) donde so´lo es necesario conocer el valor exacto del para´metro ξ′ (el cual puede ser esti-
mado dentro del rango dado por la Ec. (5.7)). El segundo camino es a trave´s de la Ec. (5.10)
donde se tendrı´a que conocer los valores experimentales de la susceptibilidad magne´tica para el
cuasicristal bajo estudio y los valores de los para´metros z y Θ.
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Capı´tulo 6
Conclusiones y perspectivas
Conclusiones
En el presente trabajo de tesis se analizo´ la influencia de los espines sobre los coeficientes de
transporte electro´nico, tales como la conductividad ele´ctrica, termopotencia y contribucio´n elec-
tro´nica a la conductividad te´rmica, de cuasicristales icosae´dricos. Particularmente se han estu-
diado los cuasicristales monocristalinos i-Al64Cu23Fe13 y i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 y policristalinos
i-Al62Cu25.5Fe12.5 y i-Al64Cu23Fe13. Basa´ndonos en la regla inversa de Matthiessen, Ec. (2.16),
se propone un modelo para σˆs(ε), Ec. (4.2). Ası´, el modelo propuesto para la conductividad es-
pectral explica consistentemente el comportamiento de los coeficientes de transporte en todo el
rango de temperaturas, especialmente en el re´gimen de bajas temperaturas (menores que 150 K).
Ma´s au´n, para el caso de la conductividad ele´ctrica el modelo determina la temperatura, T analitmin , a
la cual se presenta un mı´nimo en la misma (mire la Ec. (4.20)). Por ejemplo, en el caso del cuasi-
cristal monocristalino Al64Cu23Fe13 la temperatura analı´tica es T
analit
min = 19.4 K, que se encuentra
en buen acuerdo con el valor experimental de T expmin = 21 K (mire Tabla 4.4). En el caso de los cua-
sicristales Al70.8Pd20.9Mn8.3 (monocristalino), Al62Cu25.5Fe12.5 (policristalino) y Al64Cu23Fe13
(policristalino) dichas temperaturas analı´ticas son 150.4 K, 24.8 K y 12.6 K que comparadas con
los valores experimentales de 143.9 K, 22.3 K y 12 K se encuentran en buen acuerdo (mire Tabla
5.2). Relacionando estos resultados con medidas de susceptibilidad magne´tica se asocia el mode-
lo de la conductividad espectral a bajas temperaturas con efectos magne´ticos, dando ası´ cuenta
(fenomenolo´gicamente) de la influencia de los espines en los coeficientes de transporte. Ma´s au´n,
el para´metro λ nos permite cuantificar el efecto magne´tico sobre los coeficientes de transporte
electro´nico de los cuasicristales. Por ejemplo, se puede notar que λ es aproximadamente tres
veces mayor para el cuasicristal Al70.8Pd20.9Mn8.3 con respecto al cuasicristal Al62Cu25.5Fe12.5
(mire figuras 5.3.a.1 y figura 5.3.b.1), esto nos muestra que los efectos magne´ticos en el primer
cuasicristal son mayores que en el segundo cuasicristal. Algo similar sucede, por ejemplo, en los
cuasicristales policristalinos i-Al64Cu23Fe13 so´lido y su contraparte nanoestructurada. Mirando
los valores absolutos del para´metro λ vemos que la muestra nanoestructurada tiene valores de λ
diez veces ma´s grandes que para la muestra so´lida, lo cual es esperado porque al nanoestructurar
el material aparecen sitios magne´ticos en las zonas intersticiales de los granos aumentando el
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efecto magne´tico en el transporte electro´nico. Adema´s, se propone una forma ma´s simple y re-
ducida para el para´metro λ a trave´s de las Ecs. (5.6) y (5.10). En el primer caso so´lo es necesario
conocer el valor exacto del para´metro ξ′ (el cual se propone en el rango dado por la Ec. (5.7))
mientras que en el otro caso se tendrı´a que conocer los valores experimentales de la susceptibili-
dad magne´tica para el cuasicristal bajo estudio y los valores de los para´metros z y Θ (mire Ec.
(5.10)). Aquı´ vale la pena mencionar que la aplicacio´n de la Ec.(5.10) permite identificar que los
cambios en la conductividad ele´ctrica y la termopotencia, dados por λ, esta´n relacionados con
los efectos magne´ticos, los cuales se evidencian a trave´s de la susceptibilidad magne´tica.
Las expresiones analı´ticas obtenidas para los coeficientes de transporte tienen una ventana de
fiabilidad de 120 K en el cuasicristal monocristalino i-Al64Cu23Fe13 (mire figuras 4.11 - 4.14).
Esto se debe a que en este cuasicristal el potencial quı´mico µ (Ec. (2.14)) tiene una dependencia
apreciable de la temperatura. Mientras que para obtener dichas expresiones analı´ticas se consi-
dero´ que µ ≃ εF , pues las aproximaciones que se utilizaron no nos permiten poner dependen-
cia de µ con la temperatura. Si en otros materiales cuasicristalinos no hubiese dependencia del
potencial quı´mico con la temperatura se esperarı´a que la ventana de fiabilidad para tales expre-
siones analı´ticas fuera mayor. Ello sucede, por ejemplo, en los cuasicristales i-Al62Cu25.5Fe12.5 y
i-Al70.8Pd20.9Mn8.3 donde la ventana de fiabilidad para tales expresiones analı´ticas es de 250 K
(mire figuras 5.1.a.5-8) y 300 K (mire figuras 5.1.b.5-8), respectivamente.
Finalmente, para el caso particular de la conductividad ele´ctrica ya existı´a un modelo para la
misma propuesto por Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 02], que explica cualitativamente el
mı´nimo en la conductividad ele´ctrica. Sin embargo, en el modelo propuesto por Dolinsˇek y co-
laboradores no se consideran los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n de los orbitales sp de
aluminio y d del metal de transicio´n activo (Fe, Mn, entre otros), que contrariamente al modelo
propuesto en el presente trabajo sı´ se toman en cuenta, adema´s de darle uso a la regla inversa de
Matthiessen, la cual nos dice que la conductividad ele´ctrica total es la suma de la contribuciones
diamagne´tica (tomando en cuenta los efectos Hume-Rothery e hibridizacio´n sp-d) y de espines.
Ma´s au´n, Benza y Montaldi [Benza 94] propusiero´n un modelo analı´tico semicuantitativo para
explicar el mı´nimo (ma´ximo) en la conductividad (resistividad) ele´ctrica. El modelo que ellos
propusiero´n para la resistividad tiene un comportamiento de ley de potencia a bajas tem-
peraturas con un exponente dependiente de la estructura fina en la densidad de estados
electro´nicos alrededor de la energı´a de Fermi. Ası´, a pesar que Benza y Montaldi tomaron en
cuenta los efectos Hume-Rothery y de espines, no tomaron en cuenta el efecto de hibridizacio´n
de los orbitales sp de aluminio y d del metal de transicio´n activo (lo cual es relevante en cua-
sicristales que contienen metales de transicio´n), adema´s no le dieron uso a la regla inversa de
Matthiessen. Adema´s, el modelo de Benza y Montaldi no es capaz de determinar una expresio´n
analı´tica para la temperatura en la cual ocurre un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica, lo cual si
se puede hacer con el modelo propuesto (mire la Ec. (4.20)).
En resumen, en el presente trabajo se han obtenido expresiones que permiten determinar los
coeficientes de transporte considerando todos los efectos que se saben son importantes en el
transporte electro´nico de estos materiales. Ma´s au´n, en el esquema de ca´lculo actual se puede
cuantificar la importancia de cada efecto para cada caso en particular. Lo cual no es posible en
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los esquemas propuestos anteriormente.
Perspectivas
A continuacio´n se comenta algunas cuestiones que permanecen abiertas y que pueden ser materia
de discusio´n para un trabajo posterior.
La importancia del estudio de nuevos materiales para emplearlos en diversas aplicaciones tec-
nolo´gicas es un tema de relevancia actual. En los u´ltimos an˜os los materiales nanoestructura-
dos vienen siendo extensivamente estudiados debido a que ellos dan la posibilidad de mejo-
rar las propiedades fı´sicas de sus contrapartes so´lidas. Ası´, Quispe y colaboradores [Quispe 11]
mostraro´n que la conductividad ele´ctrica del cuasicristal nanoestructurado Al64Cu23Fe13 (poli-
cristalino) es mayor con respecto a su contraparte so´lida. Ma´s au´n, las medidas de resonancia fe-
rromagne´tica, que hicieron Quispe y colaboradores, muestran que los efectos magne´ticos (Kon-
do y RKKY) aumentan cuando se nanoestructura la muestra so´lida. La muestra cuasicristalina
nanoestructurada que estudiaron Quispe y colaboradores tenı´a so´lo un taman˜o de grano prome-
dio del orden de 10 nm. Ası´, para un trabajo posterior se espera obtener muestras cuasicristalinas
nanoestructuradas a distintos taman˜os de granos. Con ello se podrı´a estudiar, con el esquema
propuesto en el presente trabajo, la dependencia de los coeficientes de transporte (tales como
la conductividad ele´ctrica, termopotencia, entre otros) con el taman˜o de grano y, adema´s, se
podrı´a investigar la influencia magne´tica en los coeficientes de transporte electro´nico de los cua-
sicristales nanoestructurados.
Por otro lado, la relacio´n del para´metro λ (que da cuenta de los efectos magne´ticos en el trasporte
electro´nico) y la susceptibilidad magne´tica, dado por la Ec. (5.10) puede ser estudiada ma´s
profundamente. Para ello se requerirı´an medidas de conductividad ele´ctrica y susceptibilidad
magne´tica para distintos tipos de cuasicristales. Ası´, se podrı´a refinar la propuesta dada por la
Ec. (5.10).
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Ape´ndice A
So´lo algunas simetrı´as de rotacio´n son
permitidas
Cualquier cristal que tenga simulta´neamente simetrı´a traslacional y rotacional so´lo permite
algunas simetrı´as de rotacio´n. A continuacio´n se describe brevemente que simetrı´as de rotacio´n
son permitidas.
Para hacer esta descripcio´n nos basamos en la construccio´n geome´trica mostrada en la figura
A.1. En esta figura ~R es un vector trazado au´n punto de red (un punto definido por m1~a1 +
m2~a2 + m3~a3, tal que ~ai son los vectores ba´sicos) y ~R1 es otro vector trazado a otro punto
Figura A.1: La imposibilidad de la simetrı´a de rotacio´n de orden 5. Todos los vectores esta´n en
el plano X-Z.
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de red. ~R1 es elegido tal que se cumpla que la mı´nima distancia entre dos puntos de red sea:
|~a| = |~R − ~R1|. El sistema de cordenadas es elegido tal que el eje Z sea paralelo al vector ~a.
Asumimos que una lı´nea paralela al eje Y y pasando a trave´s del punto de red definido por ~R es
un eje de simetrı´a de orden n. Puesto que todos los puntos de red son equivalentes, debe existir
un eje similar que pasa a trave´s de ~R1. Si α = 2π/n, entonces una rotacio´n antihoraria de ~a
a trave´s de ~R por un a´ngulo α produce un nuevo vector de red ~R′. Similarmente una rotacio´n
horaria de -~a por el mismo a´ngulo a trave´s de ~R1 produce otro nuevo vector de red ~R
′
1. De la
figura A.1, ~R′1 − ~R′ es paralela al eje Z y ~R′1 − ~R′ = p~a, donde p es un nu´mero entero. Adema´s
de dicha figura observamos que |p~a| = |~a| + 2|~a|| sin(α − π/2)| = |~a|(1 + 2| cosα|), pues no
se ha puesto ninguna restriccio´n al a´ngulo α hasta el momento (este a´ngulo pueder ser mayor o
menor que π/2). Por lo tanto, | cosα| = (|p| − 1)/2 ≤ 1, puesto que no se ha puesto restriccio´n
al nu´mero p (este valor puede ser tambie´n igual a cero), por consiguiente esta relacio´n se escribe
generalmente como: | cosα| = |(|p| − 1)/2| ≤ 1. Esta relacio´n puede ser satisfecha so´lo para p
= 3, 2, 1, 0, -1 produciendo ası´ restricciones a los valores de α. Los valores que puede tomar α
son
α = ±
(
2π
1
,
2π
2
,
2π
3
,
2π
4
,
2π
6
)
. (A.1)
La Ec. (A.1) nos dice que si un cristal tiene simulta´neamente simetrı´a traslacional y rota-
cional entonces so´lo las simetrı´as de rotacio´n de orden 1, 2, 3, 4 y 6 son permitidas. En otras
palabras, cualquier cristal que posea simulta´neamente simetrı´a traslacional y rotacional no debe
tener simetrı´as de rotacio´n de orden n con n = 5 o´ n ≥ 7.
Ape´ndice B
Expresiones analı´ticas para los coeficientes
cine´ticos
B.1. Para la contribucio´n diamagne´tica Ldij
A continuacio´n se reproduce el procedimiento seguido por Landauro, Macia´ y Solbrig
[Landauro 03] para obtener expresiones analı´ticas para la contribucio´n diamagne´tica al coefi-
ciente cine´tico, Ldij . De la Ec. (4.4) se tiene que dicha contribucio´n esta´ dado por
Ldij = (−1)i+j
∫
dε σˆd(ε)(ε− µ)i+j−2
{
−∂f(ε, µ, T )
∂ε
}
, (4.4)
donde la conductividad espectral σˆd(ε) esta´ dado por
σˆd(ε) = B
{
1
π
γ1
(ε− δ1)2 + γ21
+ α
1
π
γ2
(ε− δ2)2 + γ22
}−1
. (4.1)
Se muestra el procedimiento que se siguio´ para obtener expresiones analı´ticas para Ldij . Se
introduce la variable x = β(ε−µ) con β = (kBT )−1. Ası´, la conductividad espectral σˆd(ε) es
equivalente a σˆd(x) y los Ldij , Ec. (4.4), se expresan como
Ld11 = J0/4
Ld12 = −J1/4β
Ld22 = J2/4β2
(B.1)
donde
Jm(β) =
∫
xmσˆd(x) sech
2(x/2)dx (B.2)
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son llamados los coeficientes cine´ticos reducidos. Por otra parte, la conductividad espectral
σˆd(x) ≡ σˆd(ε), Ec. (4.1), puede expresarse como
σˆd (x) = c0P4 (x) /P2 (x)
= c0
{
a2β
−2x2 + a1β
−1x+ a0 +
Q1(x)
P2(x)
}
,
(B.3)
donde c0=πB(γ1 + αγ2)
−1,
P4(x) = β
−4x4 − 2β−3n3x3 + β−2n2x2 − 2β−1n1x+ n0,
P2(x) = β
−2x2 − 2β−1q1x+ q0,
Q1(x) = β
−1a3x+ a4,
(B.4)
y los coeficientes
n3 = δ˜1 + δ˜2, n2 = ǫ
2
1 + ǫ
2
2 + 4δ˜1δ˜2, n1 = δ˜2ǫ
2
1 + δ˜1ǫ
2
2, n0 = ǫ
2
1ǫ
2
2,
q1 = (γ1δ˜2 + αγ2δ˜1) (γ1 + αγ2)
−1 , q0 = ǫǫ
2
1ǫ
2
2 (γ1 + αγ2)
−1 ,
ǫ2i = γ
2
i + δ˜
2
i , ǫ = γ1ǫ
−2
1 + αγ2ǫ
−2
2 ,
con
δ˜i = δi − µ
y
a0 = 2q1a1+n2−q0, a1 = 2(q1−n3), a2 = 1, a3 = 2q1a0−q0a1−2n1, a4 = n0−q0a0.
Ahora, reemplazando la Ec. (B.3) en la Ec. (B.2), y empleando las Ecs. (E.2) y (E.4), se
obtiene
J0c−10 =
4π2
3
β−2 + a3β
−1H1 + a4H0 + 4a0,
J1c−10 =
4π2
3
a1β
−1 + a5H1 + a3βG0,
J2c−10 =
28π4
15
β−2 + a6βH1 + a5β
2G0 +
4π2
3
a0,
(B.5)
donde a5 = 2a3q1 + a4, a6 = 2a5q1 − a3q0, G0 = 4− q0H0, y
Hk(β) =
∫
xk
P2(x)
sech2(x/2)dx, k = 0, 1. (B.6)
B.1 Para la contribucio´n diamagne´tica Ld
ij
83
Para obtener expresiones analı´ticas para los Jm, Ec. (B.5), se expande la funcio´n P−12 (x) en
serie de Taylor alrededor de la energı´a de Fermi y se mantiene so´lo los seis primeros te´rminos
(aproximacio´n uno, AU). Ası´, tomando µ ≃ εF (mire Ec. 2.14) se encuentra
H0 ≃ H(1)0 = H(0)0 +
28π4
15q50
(q20 − 12q0q21 + 16q41)β−4,
H1 ≃ H(1)1 = H(0)1 +
248π6
21q60
q1(4q
2
1 − 3q0)(4q21 − q0)β−5,
(B.7)
donde,
H
(0)
0 =
4
q0
(
1 +
π2
3
4q21 − q0
q20
β−2
)
,
H
(1)
1 =
8π2q1β
−1
3q20
(
1 +
14π2
5
2q21 − q0
q20
β−2
)
.
(B.8)
Note que si se mantiene solamente los cuatro primeros te´rminos en la serie de Taylor de P−12 (x),
entonces la Ec. (B.8) es la integracio´n aproximada de la Ec. (B.6) (aproximacio´n cero, AC).
Ahora, se inserta la Ec. (B.7) en la Ec. (B.5) y se pueden expresar ası´ los coeficientes cine´ticos
reducidos en la forma matricial
c−10


J0
J1
J2

 = 4


J00 0 J02 0 J04 0 J06
0 J11 0 J13 0 J15 0
(π2/3)J20 0 (π2/3)J22 0 (π2/3)J24 0 0




1
bT/kB
bT 2
b2T 3/kB
b2T 4
b3T 5/kB
b3T 6


,
(B.9)
donde b = π2k2B/3 y los elementos de matriz Jij son definidos por las siguientes relaciones
recurrentes:
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J00 = a0 + a4
q0
,
J02 = 1 + (J00 − a0)4q
2
1 − q0
q20
+ 2a3
q1
q20
,
J04 = 21
5q20
[a0 − J00 + 2(J02 − 1)(2q21 − q0)],
J06 = 279
7q40
[
J02 − 1 + (a0 − J00)4q
2
1 − q0
q20
]
R,
J11 = a1 + 2a5 q1
q20
− a34q
2
1 − q0
q20
,
J13 = 21
5q20
[a3 + 2(J11 − a1)(2q21 − q0)],
J15 = 279
7q40
[
J11 − a1 + a34q
2
1 − q0
q20
]
R,
J20 = a0 + 2a6 q1
q20
− a54q
2
1 − q0
q20
,
J22 = 21
5q20
[a5 + q
2
0 + 2(J20 − a0)(2q21 − q0)],
J24 = 279
7q40
[
J20 − a0 + a54q
2
1 − q0
q20
]
R,
donde R ≡ (4q21 − q0)(4q21 − 3q0). De la definicio´n de los coeficientes auxiliares ai y haciendo
uso de las relaciones recurrentes
n0 ≡ ξ0q0, n1 = ξ0(q1− q0ξ1), n2 = ξ0(q0ξ2−4q1ξ1+1), n3 = ξ0
(
q1ξ2 − ξ1 − 5q0
21
ξ3
)
,
junto con
ξ4 =
21
5q0
(
1
ξ0
− ξ2 + 20q1
21
ξ3
)
,
se obtiene
J00 = ξ0, J02 = ξ0ξ2, J04 = ξ0ξ4, J06 = ξ0ξ6,
J11 = 2ξ0ξ1, J13 = 2ξ0ξ3, J15 = ξ0ξ5, (B.10)
J20 = ξ0, J22 = 21
5
ξ0ξ2, J24 = ξ0ξ7,
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donde se ha introducido los coeficientes fenomenolo´gicos
ξ0 ≡ γ1 + αγ2
ǫ
, ξ1 ≡ −γ1δ˜1ǫ
4
2 + αγ2δ˜2ǫ
4
1
ǫǫ41ǫ
4
2
, ξ2 ≡ 4ξ21 +
γ1ǫ
6
2(ǫ
2
1 − 4δ˜21) + αγ2ǫ61(ǫ22 − 4δ˜22)
ǫǫ61ǫ
6
2
,
ξ3≡ 42
5
αγ1γ2δ
ǫ3ǫ41ǫ
4
2
[
ǫ(ǫ22 − ǫ21)− 2δm1
]
, ξ4≡ 21
5
αγ1γ2
ǫ4ǫ61ǫ
6
2
{
4δ2ǫǫ21ǫ
2
2(γ1 + αγ2)−
[
4δm1 − ǫ(ǫ22 − ǫ21)
]2}
,
ξ5 ≡ 465q1
49q60
(q0Pξ4−4q1Rξ3)R, ξ6 ≡ 1860q1
49q60
(2q0q1Qξ4−Pξ3)R, ξ7 ≡ 1860q1
49q60
(q0q1Rξ4−Sξ3)R,
(B.11)
con δ ≡ δ˜1ǫ−21 − δ˜2ǫ−22 , m1 = γ1δ˜2 + αδ˜1γ2, P ≡ 16q41 − 12q0q21 + q20, Q ≡ 2q21 − q0,
S ≡ 64q61 − 80q0q41 + 24q20q21 − q30 . Los coeficientes fenomenolo´gicos dados por la Ec. (B.11)
son expresados en te´rminos de los para´metros del modelo electro´nico. Esto nos permite extraer
informacio´n relevante sobre la estructura electro´nica a partir de un ana´lisis apropiado de las
curvas de transporte experimental a bajas temperaturas, en la forma descrita en trabajos previos
(mire [Macia´ 03] y [Macia´ 02]). J06, J15 y J24 pueden expresarse como una combinacio´n lineal
de ξ3 y ξ4, ası´ tenemos
J06 = ξ0(g1ξ4 − g2ξ3) ≡ ξ0 j06,
J15 = 2ξ0(q0
4
g2ξ4 − g3ξ3) ≡ 2ξ0 j15,
J24 = ξ0(q0g3ξ4 − g4ξ3) ≡ ξ0 j24,
(B.12)
donde
g1 ≡ 2q0q1rQR, g2 ≡ rPR, g3 ≡ q1rR2, g4 ≡ rSR,
con r ≡ 1860q1/49q60 . Consecuentemente, aunque empezamos con nueve elementos de matriz
(Ecs. (B.9) y (B.10)) so´lo requerimos cinco coeficientes fenomenolo´gicos {ξ0, · · · , ξ4} para
describir completamente todos los coeficientes cine´ticos reducidos, Ji. Haciendo uso de las
Ecs. (B.10) y (B.12), se puede expresar entonces la Ec. (B.9) en te´rminos de los coeficientes
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fenomenolo´gicos como


J0
J1
J2

 = 4σ0


1 0 ξ2 0 ξ4 0 j06
0 2ξ1 0 2ξ3 0 2j15 0
π2
3
0 π
2
3
21
5
ξ2 0
π2
3
j24 0 0




1
bT/kB
bT 2
b2T 3/kB
b2T 4
b3T 5/kB
b3T 6


, (B.13)
donde σ0 ≡ c0 ξ0. Por eso, reemplazando la aproximacio´n de los coeficientes cine´ticos reducidos
Ji (dados por la Ec. (B.13)) en la Ec. (B.1), uno obtiene las expresiones analı´ticas para los Ldij .
B.2. Para la contribucio´n de los espines Lsij
De la Ec. (4.5) se tiene que esta contribucio´n esta´ dado por
Lsij = (−1)i+j
∫
dε σˆs(ε)(ε− µ)i+j−2
{
−∂f(ε, µ, T )
∂ε
}
, (4.5)
donde la conductividad espectral σˆs(ε) esta´ dado por
σˆs(ε) = D exp
{−[( ε− εF − ε′ )/ν]2} . (4.2)
A continuacio´n mostramos el procedimiento que se siguio´ para obtener expresiones analı´ticas
para Lsij . Se introduce la variable x = (ε− εF − ε′)/ν con µ = εF (Ec. (2.14)) entonces la Ec.
(4.5) se transforma en
Lsij =
1
2
(−ν)i+j−2
∫
dx σˆs(x) (x+∆)
i+j−2 d
dx
{
tanh
[
βν
2
(x+∆)
]}
, (4.9)
donde ∆ = ε′/ν y
σˆs(ε) ≡ σˆs(x) = D exp
(−x2) . (4.10)
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Ası´, tenemos que los Lsij se expresan como
Ls11 = J0/2
Ls12 = −ν J1/2
Ls22 = ν2 J2/2
(B.14)
donde
Jn(β) =
∫
dx σˆs(x) (x+∆)
n d
dx
{
tanh
[
βν
2
(x+∆)
]}
(B.15)
son llamados los coeficientes cine´ticos auxiliares.
De la Ec. (B.14) se observa que para conocer los Lsij so´lo vasta conocer los Jn. Por con-
siguiente, a continuacio´n se muestra el procedimiento que se siguio´ para obtener los coeficientes
cine´ticos auxiliares. Se reemplaza el desarrollo del binomio de Newton del te´rmino
(x+∆)n =
n∑
k=0
(
n
k
)
xn−k ∆k tal que n ∧ k ∈ N ∪ {0} (B.16)
donde el coeficiente binomial esta´ dado por(
n
k
)
=
n(n− 1)(n− 2) · · · (n− k + 1)
k!
, (B.17)
y la Ec. (4.10) en la Ec. (B.15). Ası´, los coeficientes cine´ticos auxiliares se expresan como
Jn(β) =
∞∫
−∞
dx
{
D exp
(−x2)}
{
n∑
k=0
(
n
k
)
xn−k ∆k
}
d
dx
{
tanh
[
βν
2
(x+∆)
]}
= D
n∑
k=0
(
n
k
)
∆k


∞∫
−∞
dx exp
(−x2) xn−k d
dx
{
tanh
[
βν
2
(x+∆)
]}
 .
(B.18)
Luego de una integracio´n por partes se obtiene
Jn(β) = D
n∑
k=0
(
n
k
)
∆k

−(n− k)
∞∫
−∞
exp
(−x2) xn−k−1 tanh [βν
2
(x+∆)
]
dx
+2
∞∫
−∞
exp
(−x2) xn−k+1 tanh [βν
2
(x+∆)
]
dx

 . (B.19)
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Ahora se desarrolla en serie de Taylor la tanh[ βν (x + ∆)/2 ] alrededor de x0 = −∆, va´lido
para | βν (x+∆)/2 | < π/2; es decir |ε− εF | < πkBTmin. Ası´, se tiene
Jn(β) = D
n∑
k=0
(
n
k
)
∆k

−(n− k)
∞∫
−∞
e−x
2
xn−k−1
[
∞∑
m=1
θm (x+∆)
2m−1
]
dx
+2
∞∫
−∞
e−x
2
xn−k+1
[
∞∑
m=1
θm (x+∆)
2m−1
]
dx


Jn(β) = D
n∑
k=0
(
n
k
)
∆k


∞∑
m=1
θm

−(n− k)
∞∫
−∞
e−x
2
xn−k−1 (x+∆)2m−1 dx
+2
∞∫
−∞
e−x
2
xn−k+1 (x+∆)2m−1 dx



 (B.20)
donde
θm =
(−1)m−1 22m (22m − 1)
(2m)!
Bm
(
βν
2
)2m−1
tal que m ∈ N (B.21)
y Bm son los nu´meros de Bernoulli (mire Ec. (E.3)).
Por u´ltimo, se reemplaza el desarrollo del binomio de Newton para el te´rmino (x+∆)2m−1,
el cual esta´ dado por
(x+∆)2m−1 =
2m−1∑
r=0
(
2m− 1
r
)
x2m−1−r ∆r tal que r ∈ N ∪ {0} (B.22)
donde el coeficiente binomial esta´ dado por
(
2m− 1
r
)
=
(2m− 1)(2m− 2)(2m− 3) · · · (2m− r)
r!
· (B.23)
Luego de agrupar los te´rminos de obtiene
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Jn(β) = D
n∑
k=0
(
n
k
)
∆k


∞∑
m=1
θm

 2m−1∑
r=0
(
2m− 1
r
)
∆r

−(n− k)
∞∫
−∞
xn+2m−k−r−2 e−x
2
dx
+2
∞∫
−∞
xn+2m−k−r e−x
2
dx





 .
(B.24)
Las integrales se anulan cuando los te´rminos que acompan˜an a la gaussiana son funciones im-
pares; es decir, cuando los exponentes n + 2m − k − r − 2 y n + 2m − k − r sean nu´meros
impares. En consecuencia, dichos te´rminos deben ser funciones pares. En lo sucesivo so´lo se va
considerar que el exponente n + 2m − k − r es un nu´mero par pues esto implica que el otro
exponente, n+2m−k− r− 2, debe tambie´n ser un nu´mero par. Por consiguiente la Ec. (B.24)
se reescribe como
Jn(β) = D
n∑
k=0
(
n
k
)
∆k
∞∑
m=1
θm
2m−1∑
r=0
(
2m− 1
r
)
∆r

−(n− k) 2
∞∫
0
xn+2m−k−r−2 e−x
2
dx
+4
∞∫
0
xn+2m−k−r e−x
2
dx

 tal que n+2m−k−r = 2q, q ∈ N∪{0}.
(B.25)
Si tenemos en cuenta la Ec. (E.10), entonces los coeficientes cine´ticos auxiliares, Ec. (B.25),
se expresan como
Jn = D
n∑
k=0
(
n
k
)
∆k
∞∑
m=1
θm
2m−1∑
r=0
(
2m− 1
r
)
∆r
{
− (n− k) Γ
[
n+ 2m− k − r − 2
2
+
1
2
]
+ 2Γ
[
n+ 2m− k − r
2
+
1
2
]}
tal que n+2m−k−r = 2q, q ∈ N∪{0}.
(B.26)
A continuacio´n se expande la Ec. (B.26). Para hacer esto se tiene en cuenta las Ecs (B.17),
(B.21), (B.23) y (E.11). Ası´, despue´s de mantener so´lo tres te´rminos en la serie de Taylor para
la tanh[ βν (x + ∆)/2 ] (mire Ec. (B.20)); es decir, m toma valores de 1 a 3, se obtienen las
expresiones analı´ticas para los coeficientes cine´ticos auxiliares, los cuales esta´n dados por
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

J0
J1
J2

 = 2σ0s


1 −ζ1 ζ2
ε′
ν
− ε′
ν
ζ3
ε′
ν
ζ4
4ζ1 −6ζ2 ζ5




(uT )−1
(uT )−3
(uT )−5

 (B.27)
donde σ0s = D
√
π/4, u = kB/ν y
ζ1 =
1
8
(
1 + 2
ε′ 2
ν 2
)
ζ2 =
1
32
(
1 + 4
ε′ 2
ν 2
+
4
3
ε′ 4
ν 4
)
ζ3 =
1
8
(
1− 2 ε
′ 2
ν 2
)
ζ4 =
1
96
(
9− 4 ε
′ 2
ν 2
− 4 ε
′ 4
ν 4
)
ζ5 =
5
64
(
1 + 6
ε′ 2
ν 2
+ 4
ε′ 4
ν 4
+
8
15
ε′ 6
ν 6
)
.
(B.28)
Reemplazando la aproximacio´n de los coeficientes cine´ticos auxiliares Jn (dados por la Ec.
(B.27)) en la Ec. (B.14), uno obtiene las expresiones analı´ticas para los Lsij .
Ape´ndice C
Temperatura en la cual ocurre un mı´nimo
en la conductividad ele´ctrica
En lo que sigue se obtiene la expresio´n analı´tica para la temperatura en la cual se presenta un
mı´nimo en la conductividad ele´ctrica. Ası´ de la Ec. (4.12) tenemos
σ(T ) = σ0
[
1+ξ2bT
2+ξ4b
2T 4+(g1ξ4−g2ξ3)b3T 6
]
+σ0s
[ ν
kBT
−ζ1
(
ν
kBT
)3
+ζ2
(
ν
kBT
)5 ]
.
Puesto que se trabaja a temperaturas menores que 90 K (pues a estas temperaturas se presenta
la disconformidad entre los valores experimentales y los resultados nume´ricos), so´lo se van a
considerar dos te´rminos en la contribucio´n diamagne´tica y un te´rmino en la contribucio´n de los
espines. Entonces tendrı´amos
σ(T ) = σ0(1 + ξ2bT
2) + σ0s
ν
kB
1
T
. (C.1)
Para obtener la temperatura en la cual ocurre un mı´nimo en la conductividad ele´ctrica tenemos
que tomarle la derivada a la Ec. (C.1) con respecto a T , y luego la expresio´n que se obtiene se
iguala a cero. Una vez obtenida dicha expresio´n se despeja T
T analitmin =
{
σ0s ν
2 σ0 ξ2 b kB
}1/3
, (C.2)
donde T analit
min
representa la temperatura analı´tica y los coeficientes σ0s, b, σ0 y ξ2 esta´n dados
por
σ0s =
D
√
π
4
, b =
π2k2B
3
, σ0 =
πB
ǫ
, ξ2 = 4ξ
2
1 +
γ1ǫ
6
2
(
ǫ21 − 4δ˜21
)
+ αγ2ǫ
6
1
(
ǫ22 − 4δ˜22
)
ǫǫ61ǫ
6
2
,
(C.3)
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con
ǫ = γ1ǫ
−2
1 +αγ2ǫ
−2
2 , ξ1 = −
γ1δ˜1ǫ
4
2 + αγ2δ˜2ǫ
4
1
ǫǫ41ǫ
4
2
, ǫ2i = γ
2
i +δ˜
2
i , δ˜i = δi−µ, i=1, 2. (C.4)
Por otro lado, ξ2 puede escribirse explı´citamente como
ξ2 =
1
ǫ2ǫ61ǫ
6
2
{(
γ1ǫ
2
2 + αγ2ǫ
2
1
) (
γ1ǫ
4
2 + αγ2ǫ
4
1
)− 4αγ1γ2 (δ˜1ǫ22 − δ˜2ǫ21)2
}
(C.5)
Por consiguiente, si reemplazamos las Ecs. (C.3) y (C.5) en la Ec. (C.2) se obtiene la expre-
sio´n explı´cita para la temperatura analı´tica
T analitmin =


3
8
Dν
Bπ5/2k3B

 (γ1ǫ22 + αγ2ǫ21)3
(γ1ǫ22 + αγ2ǫ
2
1) (γ1ǫ
4
2 + αγ2ǫ
4
1)− 4αγ1γ2
(
δ˜1ǫ22 − δ˜2ǫ21
)2




1/3
,
(C.6)
donde
ǫ2i = γ
2
i + δ˜
2
i , δ˜i = δi − µ, i = 1, 2.
Ape´ndice D
Contribuciones Debye y hopping a la
conductividad te´rmica de cuasicristales
Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 07] utilizaron un modelo semicuantitativo apropiado
para cuasicristales icosae´dricos para describir la dependencia de la conductividad te´rmica con
la temperatura. Ellos consideraron que la conductividad te´rmica κ(T ) se puede dividir en tres
contribuciones, κ(T ) = κe(T ) + κD(T ) + κH(T ), donde κe(T ), κD(T ) y κH(T ) representan las
contribuciones electro´nica, Debye y hopping, respectivamente. Este modelo fue propuesto ini-
cialmente por Dolinsˇek, Bilusˇic´ y colaboradores [Dolinsˇek 05, Bilusˇic´ 07] para describir la con-
ductividad te´rmica del sistema cuasicristalino Al-Pd-Mn. La contribucio´n electro´nica es obtenida
a partir del formalismo CTKG (Ec. (2.11)) mientras que las contribuciones de hopping y de De-
bye fueron modeladas a trave´s de las siguientes relaciones:
(i) La contribucio´n de hopping modela el hopping de vibraciones localizadas dentro de una
sub-estructura de cluster icosaedral que participan en la transferencia te´rmica vı´a el hopping
de activacio´n te´rmica. Estos hopping de vibraciones localizadas son descritas por la energı´a de
activacio´n εa, produciendo ası´ una contribucio´n a la conductividad te´rmica,
κH(T ) = κ
0
H exp(−εa/kBT ), (D.1)
donde κ0H es una constante.
(ii) La contribucio´n de Debye modela la propagacio´n de los fonones acu´sticos de longitud de
onda grande (o vectores de onda pequen˜os). Esta contribucio´n esta´ dado por [Tritt 04]
κD(T ) = CDT
3
∫ θD/T
0
τ(x)
x4ex
(ex − 1)2dx, (D.2)
dondeCD = k
4
B/2π
2v˜~3, v˜ es la magnitud de la velocidad del sonido media, θD es la temperatura
de Debye, τ es el tiempo de relajacio´n fononico y x = ~ω/kBT , donde ~ω es la enegı´a fononica.
Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 07] consideraron dos procesos de dispersio´n dominantes
para el rango de temperaturas de trabajo (desde 2 K a 315 K): (i) dispersio´n de los fonones por
los defectos tipo stacking fault con la razo´n de dispersio´n τ−1sf = Ax2T 2 y (ii) procesos umklapp
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con la forma fenomenolo´gica de la razo´n de dispersio´n para cuasicristales, τ−1um = BxηT 4, ası´ que
τ−1 = τ−1sf + τ
−1
um.
Considerando estas dos contribuciones a la conductividad te´rmica Dolinsˇek y colaboradores
[Dolinsˇek 07] llegan ha ajustar los valores experimentales de la misma para el cuasicristal i-
Al64Cu23Fe13. Los valores de los para´metros para tales contribuciones son coleccionados en
la Tabla D.1 y el ploteo de dicho ajuste se muestra en la figura 4.4, donde la contribucio´n de
hopping es representada por la curva de color morado mientras que la contribucio´n de Debye es
representada por la curva a rayas de color verde.
Cabe mencionar que Dolinsˇek y colaboradores [Dolinsˇek 07] mencionan que estas contribu-
ciones deben ser consideradas como cualitativas.
Tabla D.1: Valores de los para´metros para las contribuciones de Debye y hopping a la conduc-
tividad te´rmica.
κ0H εa v˜ θD A B η
(W/m-K) (meV) m/s K (s−1K−2) (s−1K−4)
0.76 6.2 4x103 500 1.2x107 2.8x104 3.3
Ape´ndice E
Relaciones matema´ticas u´tiles
A continuacio´n se presentan algunas integrales u´tiles que son usadas en el presente trabajo.
Integrales cuyo integrando son de la forma xnsech2(γx)
i) Cuando los lı´mites de integracio´n son x1 y x2
∫ x2
x1
sech2(γx)dx =
{
1
γ
tanh(γx)
}x2
x1
,
∫ x2
x1
x sech2(γx)dx =
{
1
γ
x tanh(γx)− 1
γ2
ln [cosh(γx)]
}x2
x1
.
(E.1)
ii) Cuando los lı´mites de integracio´n son −∞ y +∞
∫
sech2(x/2)dx=4,
∫
x2sech2(x/2)dx=4
π2
3
,
∫
x4sech2(x/2)dx=4
7π4
15
,
∫
x6sech2(x/2)dx=4
31π6
21
,
y en general ∫
x2msech2(x/2)dx = 4(22m − 2)π2mBm, (E.2)
donde Bm son los nu´meros de Bernoulli, y algunos de estos valores son
B1 =
1
6
, B2 =
1
30
, B3 =
1
42
, B4 =
1
30
, B5 =
5
66
, B6 =
691
2730
, B7 =
7
6
, (E.3)
para algunos valores ma´s de Bm mire [Spiegel 70]. Adema´s∫
x2m+1sech2(x/2)dx = 0 ∀ m ≥ 0. (E.4)
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Una deduccio´n de la integral dada por la Ec. (E.2) se da a continuacio´n. Sea
Wm =
∫
x2msech2 (x/2) dx. (E.5)
Las integrales de este tipo,Wm, se pueden expresar como (mire el ape´ndice C de [Ashcroft 76])
Wm = 4 (2m)! am (E.6)
donde am es escrito usualmente en te´rminos de la funcio´n zeta de Riemann, ζ(m), como
am = 2(1− 21−2m)ζ(2m) (E.7)
donde
ζ(m) = 1 +
1
2m
+
1
3m
+
1
4m
+ · · · . (E.8)
Para pocos valores dem (m ≤ 10), ζ(2m) tiene la forma de (mire [Jahnke 45])
ζ(2m) = 2
2m−1 π
2m
(2m)!
Bm (E.9)
donde Bm son los nu´meros de Bernoulli. Ası´ la Ec. (E.5) se puede reescribir como
Wm =
∫
x2msech2 (x/2) dx = 8
(
22m−1 − 1) π2mBm
Integrales cuyo integrando son de la forma xn exp(−ax2)
∫ ∞
0
xn exp(−ax2)dx = Γ [(n+ 1)/2]
2a(n+1)/2
tal que n ∈ N ∪ {0} (E.10)
donde Γ es la funcio´n gamma (mire [Spiegel 70]), y algunos de sus valores se obtienen a partir
de la relacio´n
Γ
[
s+
1
2
]
=
1 · 3 · 5 · · · (2s− 1)
2s
Γ[1/2] tal que s ∈ N (E.11)
con Γ[1
2
] =
√
π.
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